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Resumen

Este proyecto propone el desarrollo de una metodologia de célculo para obtener los coeficientes efectivos de
un material compuesto piezoeléctrico mediante la modelizacion micromecanica del mismo. La modelizacion
micromecanica se ha basado en la utilizacién del método del elemento de volumen representativo, y la
resolucion numérica del mismo se ha llevado a cabo mediante el programa de elementos finitos ANSYS.

La metodologia de célculo desarrollada ha sido validada mediante un caso resuelto de compuesto
piezoeléctrico periddico extraido de la literatura, y posteriormente se ha empleado para estudiar la influencia
de distintos factores en los coeficientes efectivos de un compuesto piezoeléctrico, como son la relacion de
aspecto de las inclusiones piezoeléctricas, el tipo de matriz polimerica, la adicion de nanotubos de carbono en
la matriz polimérica, y la existencia de aglomeraciones de nanotubos en la matriz con adicion de nanotubos.



Abstract

This project proposes the development of a calculation methodology to obtain the effective coefficients of a
piezoelectric composite material by micromechanical modeling. Micromechanical modeling has been based
on the use of the representative volume element method, and the numerical resolution has been carried out
using the ANSYS finite element program.

The developed calculation methodology has been validated through a solved case of periodic piezoelectric
compound extracted from the literature, and subsequently it has been used to study the influence of different
factors on the effective coefficients of a piezoelectric composite, such as the aspect ratio of piezoelectric
inclusions, the type of polymeric matrix, tuning the matrix with carbon nanotubes, and the existence of carbon
nanotubes agglomeration in the matrix.
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1 INTRODUCCION

serie de motivos que se expondran a continuacion. Seguidamente, se enumeraran los objetivos que se
pretenden alcanzar con este trabajo, y se describird brevemente el contenido de los capitulos que
componen este documento.

I a realizacion de este trabajo sobre la modelizacion de compuestos piezoeléctricos se ha debido a una

1.1 Motivacion

Los materiales piezoeléctricos son un grupo de materiales pertenecientes al grupo de “materiales inteligentes”
gue han visto incrementada su investigacion y utilizacién a lo largo de los Ultimos afios [1]. Esto se ha debido a
las caracteristicas Unicas que poseen, asi como también a su gran aplicabilidad en todos los sectores donde ya
se emplea los ultimos desarrollos tecnoldgicos, hecho que ird creciendo dado que nos encontramos
actualmente en un proceso de digitalizacion de la industria. Estos materiales han sido empleados ampliamente
en sectores como aeronautico, médico o automovilistico, para la fabricacion de sensores, transductores,
actuadores, o generadores de energia.

Debido a este auge en el uso de los materiales piezoeléctricos, numerosas investigaciones sobre los mismos se
han llevado a cabo para entender su comportamiento electromecanico y obtener mejoras de los mismos. Ante
las limitaciones que presentan los métodos analiticos para abordar problemas complejos, se hace necesario el
desarrollo de herramientas computacionales o virtuales que nos permitan caracterizar materiales heterogéneos,
como son los compuestos piezoeléctricos, e incluso se tenga la posibilidad de disefiar un material en funcion
de unos requerimientos para una potencial aplicacién. En este sentido, existen diversos estudios con este
objetivo como [2]. Estas herramientas computacionales se pueden basar en la modelizacion micromecanica de
los materiales, mediante el uso del método del elemento de volumen representativo, y en la resolucion
numérica con el método de los elementos finitos, como se puede observar en [3] y [4]. Mediante estudios
como [5] se demuestra que con el programa comercial de elementos finitos ANSY'S se puede llevar a cabo el
andlisis de materiales piezoeléctricos, por lo que este programa puede ser usado en el desarrollo de nuestro
problema. Por todo ello, se pretende en este trabajo desarrollar una herramienta computacional mediante el
programa de elementos finitos ANSYS que nos permita analizar el comportamiento de los materiales
piezoeléctricos.

Figura 1-1. Aplicaciones de materiales piezoeléctricos.



2 Introduccion

Actualmente, el sector de los piezoeléctricos esta centrando sus esfuerzos en la fabricacion escalable mediante
procesos aditivos como la impresion 3D, y por otro lado en la sustitucion de materiales por otros menos
contaminantes, libres de plomo, que puedan tener un rendimiento similar a los que se han estado usando. Esto
hecho se comprueba en estudios como [6] y [7]. En este sentido, se pretende estudiar un compuesto
piezoeléctrico como el compuesto formado por inclusiones de BaTiO3 y una matriz polimérica, al tratarse de
un material libre de plomo, respetuoso con el medio ambiente, y que puede ser fabricado de forma escalable
mediante impresion 3D. Ademas, existen estudios como [8] en los que se demuestra que la adicion de
nanoparticulas en la matriz del compuesto piezoeléctrico puede producir mejoras en el rendimiento de este, por
lo que se pretende analizar como varia el comportamiento del compuesto BT/polimero frente a la adicion de
nanotubos de carbono, que dado sus caracteristicas excepcionales [9], son un candidato ideal para este
proposito.

1.2 Objetivos

El principal objetivo de este trabajo es el desarrollo de una metodologia de calculo que nos permita obtener los
coeficientes efectivos de un material piezoeléctrico periédico a partir de la modelizacion micromecanica de
dicho material realizada mediante el software de los elementos finitos ANSY'S.

Una vez desarrollada la metologia mencionada, se pretende validar la misma con un caso resuelto en la
literatura, y emplearla para estudiar la influencia que pueden presentar distintos factores sobre los coeficientes
efectivos de un compuesto piezoeléctrico periddico. Los factores a analizar seran la relacion de aspecto de las
inclusiones piezoeléctricas, el tipo de matriz polimérica empleada, la adicion de CNTs en la matriz del
compuesto, y la aparicién de aglomeraciones de CNTs en este Gltimo caso. Los estudios que se pretenden
realizar estan basados en la modelizacion 2D del compuesto piezoeléctrico presentado en [10].

1.3 Organizacion del documento

El documento consta de 6 capitulos y un anexo donde se desarrollan los contenidos de este trabajo. A
continuacion se describe brevemente el contenido de cada capitulo y del anexo.

e Capitulo 2. Compuestos piezoeléctricos

En este capitulo se describird los fundamentos de la piezoelectricidad, se relacionardn las clases de
materiales piezoeléctricos existentes, entre ellos los compuestos piezoeléctricos, objeto de nuestro trabajo.
Ademas, se desarrollaran las ecuaciones constitutivas del material piezoeléctrico, de las que se extraeran
las constantes elésticas, piezoeléctricas y dieléctricas del material. Por ultimo, se mostraran las bondades
de los nanotubos de carbono y su aplicacién en los materiales compuestos, asi como también se
describiran sus propiedades mecanicas.

e Capitulo 3. Modelos micromecéanicos de compuestos piezoeléctricos

En este capitulo se describiran el método del elemento de volumen representativo, en el cual estan
basados los modelos micromecéanicos empleados en este trabajo, y la homogeneizacion numérica,
técnica utilizada para predecir las propiedades efectivas del material. Ademés, se estableceran las
consideraciones que se van a tener en cuenta para la modelizacion de los compuestos piezoeléctricos
mediante modelos micromecénicos, asi como para la modelizacion de la adicion de CNTs en la matriz de
compuestos piezoeléctricos.

e Capitulo 4. Implementacion numérica

En este capitulo se describira la metodologia de calculo propuesta para obtener los coeficientes efectivos
del compuesto piezoeléctrico.



Para ello, se definiran las condiciones de contorno periodicas que se deben imponer sobre el modelo
micromecanico del compuesto piezoeléctrico para poder llevar a cabo la resolucién numérica del mismo.

Ademas, se describira la elaboracion del modelo micromecanico con el método de los elementos finitos
mediante el uso del programa comercial de elementos finitos ANSYS. Finalmente, se expondra el
procedimiento para calcular los distintos coeficientes efectivos del material.

e Capitulo 5. Resultados

En este capitulo se llevara a cabo una validacion de la metodologia de célculo desarrollada en el capitulo
anterior para lo que se comparard los resultados obtenidos con nuestra metodologia con los resultados
expuestos para un caso de compuesto piezoeléctrico periodico extraido de un articulo. Ademas, se
empleard la metodologia desarrollada para estudiar la influencia en los coeficientes efectivos de un
compuesto piezoeléctrico periddico de distintos factores, como son la relacion de aspecto de las
inclusiones piezoeléctricas, considerando inclusiones de fibra continua e inclusiones de particulas
esféricas; el tipo de matriz polimerica, teniendo en cuenta una matriz no piezoeléctrica y una
piezoeléctrica; la adicion de nanotubos de carbono en la matriz polimérica, y la existencia de
aglomeraciones de nanotubos en la matriz con adicion de nanotubos.

e Capitulo 6. Resumen y conclusiones

En este capitulo se resumiran las acciones llevadas a cabo en este trabajo, se expondran las conclusiones
extraidas a la vista de los resultados obtenidos, y se propondran lineas futuras de trabajo encaminadas a
mejorar las prestaciones de la metodologia de calculo, asi como ampliar el alcance de la misma.
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2 COMPUESTOS PIEZOELECTRICOS

asi como su evolucién desde su descubrimiento. Ademas, se expondran las leyes constitutivas del

material piezoeléctrico y las propiedades efectivas del material en base a las hip6tesis consideradas en
nuestro estudio. Finalmente, se describirdn las caracteristicas y propiedades de los nanotubos de carbono
(CNTSs), asi como el interés de su adicion en los compuestos piezoeléctricos.

En este capitulo se describira el efecto piezoeléctrico y los tipos de materiales piezoeléctricos existentes,

21 Materiales piezoeléctricos

Los materiales piezoeléctricos se encuadran dentro de los materiales inteligentes y estan basados en el efecto
piezoeléctrico, el cual se define como la capacidad que tienen algunos materiales para producir una carga
eléctrica cuando se encuentran sometidos a un esfuerzo mécanico, y de igual modo, sufren una deformacién
mecanica cuando se les aplica un campo eléctrico.

De acuerdo al esquema mostrado en la figura 2-1, en el efecto piezoeléctrico directo, el material sometido a
esfuerzos de compresion y traccion produce cargas eléctricas opuestas sobre las caras respectivas de la
muestra, mientras que en el efecto piezoeléctrico indirecto, la aplicacion de un voltaje a dicho material genera
una deformacion.

(a) ItF ‘F (b) — J
™ = . : ==
L] I L S

No stress Tension  Compression No field Positive field Negative field

IIF

Figura 2-1. Efecto piezoeléctrico directo (a) e indirecto (b). Figura extraida de [6].

La piezoelectricidad fue descubierta por los hermanos Curie en 1880 cuando observaron que al aplicar una
tensiéon a ciertos cristales como la turmalina, el cuarzo, el topacio y la sal Rochelle, aparecia una carga
eléctrica, y su voltaje era proporcional a la tension [1].

Existen dos grupos de materiales piezoeléctricos, los de naturaleza piezoeléctrica como el cuarzo y la
turmalina, y por otro lado los materiales cerdmicos y los polimeros, los cuales obtienen su caracter
piezoeléctrico después de haber sido sometidos a una polarizacion artificial y que son los méas usados
actualmente.

Los materiales piezoceramicos poseen altos coeficientes piezoeléctricos y tienen la propiedad de ser rigidos y
ductiles, por lo que son buenos candidatos para emplearlos como actuadores, debido a su gran mddulo de
elasticidad, lo cual facilita el acoplamiento mecanico con la estructura. Entre los materiales piezoceramicos
mas usados se encuentran el titanato circonato de plomo (PZT), el niobato magnesiato de plomo (PMN), y el
titanato de bario (BT). El material PZT ha sido la referencia del sector durante décadas por su elevado
coeficiente piezoeléctrico, pero se esta estudiando su reemplazo por otros materiales debido a la toxicidad que
presenta su uso Y la eliminacion que se esté llevando a cabo de materiales ceramicos a base de plomo.
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El material BT destaca porque tiene un coeficiente piezoeléctrico del orden de magnitud similar al del material
PZT y no contiene plomo, por lo que estd considerado como un material amigable con el medio ambiente y
ademas es biocompatible.

Los materiales polimeros piezoeléctricos poseen bajos coeficientes piezoeléctricos, pero estan mejor
preparados para actuar como sensores porgue afiaden una rigidez minima a la estructura dada su flexibilidad, y
ademas son mas faciles de producir. Dichos materiales son Utiles para aplicaciones como transductores
electromecénicos y termoeléctricos.

Los polimeros usados para la fabricacion de piezoeléctricos se pueden englobar en las tres categorias
siguientes:

Polimeros piezoeléctricos. Se trata de polimeros semicristalinos que son capaces de generar un
momento dipolar interno debido a su estructura molecular, por lo que presentan propiedades
piezoeléctricas. Pertenecen a esta categoria materiales como LCP (polimeros liquidos de cristal),
poliamidas, Parylene-C o PVDF (polifluoruro de vinilideno). EI PVDF es el més estudiado y se utiliza
en aplicaciones diversas como transductores electro-acusticos, en sistemas MEMS para sensores de
presion o generando energia y en sistemas de ultrasonidos mediante imagen.

Polimeros espumados. Se trata del material conocido con el nombre de poliolefina cuya estructura
polimérica no es piezoeléctrica, pero que tras un proceso de espumacion, con el que se crean celdas de
aire en su interior, adquiere la capacidad de almacenar dipolos eléctricos, y mediante un tratamiento
de carga y metalizado se convierte en material piezoeléctrico.

Materiales compuestos. Son el objeto de estudio de este trabajo. Estos materiales se componen de una
matriz polimérica e inclusiones de material piezoceramico de diversas relaciones de aspecto.
Actualmente, son los materiales mas novedosos con respecto al campo de uso de polimeros para la
fabricacion de piezoeléctricos. Presentan propiedades intermedias entre poliméricos y ceramicos, ya
que por un lado tienen caracteristicas de flexibilidad debido a su base de polimero, y por otro lado, el
material cerdmico le confiere una mayor constante piezoeléctrica. Entre los materiales compuestos
mas usados estd el PZT/composite que puede ser utilizado como sistema microelectromecanico
(MEMS), o el MFC (macro-fiber-composite) empleado para generacion de energia o aplicaciones
acUsticas. En este trabajo nos centraremos en el estudio del compuesto BT/composite, donde las
inclusiones son de material BT, material piezocerdmico libre de plomo y por tanto respetuoso con el
medio ambiente, y tomando como matriz tanto un material polimérico piezoeléctrico (PVDF) como
un polimérico no piezoeléctrico (PDMS).

Figura 2-2. Compuesto piezoeléctrico.



2.2 Ecuaciones constitutivas de material piezoeléctrico

Como se ha descrito en el apartado anterior, en los materiales piezoeléctricos existe un acoplamiento entre los
campos mecanico Yy eléctrico de tal forma que un gradiente de potencial eléctrico provoca deformaciones en el
material, mientras que una deformacién mecanica produce un gradiente de potencial eléctrico en el mismo. El
acoplamiento que se produce entre los campos mecénico y eléctrico es lineal y estd caracterizado por los
coeficientes piezoeléctricos. Esta suposicion es compatible con los materiales piezoeléctricos ceramicos,
poliméricos y compuestos actualmente usados. De esta forma, el comportamiento de un material
piezoeléctrico es descrito mediante las siguientes ecuaciones constitutivas piezoeléctricas [11]:

0ij = Cijki€r1 — €ijiEx (2-1)

D; = eixi€p + €iEx

Donde o y & son las tensiones y deformaciones elasticas respectivamente, D; son los desplazamientos
eléctricos, Ex son las componentes del campo eléctrico, cjq son los coeficientes elasticos, ejc son los
coeficientes piezoelectricos, y € son los coeficientes de permitividad dieléctrica. Dada la simetria de los
tensores Gj, €q, Cij Y €ik, la ecuacion (2-1) puede ser escrita mediante la notacion de Voigt de la siguiente

forma:
HEIRIH &2

Donde el superindice T indica matriz transpuesta.

Estas ecuaciones constitutivas son validas para todo material piezoeléctrico con caracter anisétropo. En el caso
de un material piezoeléctrico transversalmente isétropo, las matrices de rigidez (c), piezoeléctrica (), y
dieléctrica () se simplifican reduciéndose el nimero de coeficientes independientes del material. Por lo tanto
las matrices quedarian asi:

Ci1 G2 Gz O 0 0 (2-3)
[Cu Cy Cz 0 0 0 ]
|Gz Gz Gz 0O 0 0 |
=lo 0 0 C, O O
lo 0o o0 o0 ¢, O]
lo o o o0 o0 cgl
0 0 0 0 es 0 (2-4)
e = [ 0 0 0 e5 O 0]
e;3 e;3 ez 0 0 0
€11 O 0 (2-5)
€= [ 0 €4 O ]
0 0 €33

En este caso, un material piezoeléctrico transversalmente is6tropo queda definido mediante 11 constantes
independientes, de las cuales seis son constantes elasticas (Ci1, Ci2, Ci3, Cas, Casy Ces), tres son constantes
piezoeléctricas (€13, €33, €15), Y dos son constantes dieléctricas (e;1, €33).
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En el caso de un material compuesto que estd creado a partir de inclusiones de material piezoeléctrico
transversalmente is6tropo, como pueden ser los materiales piezoceramicos PZT y BT, embebidas en una
matriz de material polimérico isétropo, este material es también un material piezoeléctrico transversalmente
isotropo y por tanto queda definido con las 11 constantes del material expuestas anteriormente.

2.3 Adicion de CNT en material compuesto

En esta seccidn se presenta una descripcion de las caracteristicas y propiedades de los CNTs para comprender
el interés que se ha generado en el estudio de la adicién de CNTs en materiales compuestos.

Los nanotubos de carbono (CNTSs) son al6tropos del elemento carbono con una estructura tubular a escala
nanomeétrica que fueron descubiertos por primera vez en 1991 por Sumio lijima [12]. Desde el punto de vista
estructural, la geometria de los nanotubos de carbono se asimila al resultado del enrollamiento de una lamina
de grafito sobre si misma formando un cilindro con un didmetro del orden del nanémetro y una longitud que
puede llegar a ser del orden del milimetro, por lo que poseen una relacion de aspecto muy elevada.

Las caracteristicas geométricas del nanotubo, como el radio y la quiralidad, se definen por un par de nimeros
enteros gque se conocen como indices del nanotubo (i, j). En funcion de estos indices, es decir de la orientacion
del enrollamiento, los nanotubos se pueden clasificar en tres familias, los de tipo zig-zag que son aquellos en
los que uno de los indices es igual a cero (i, 0), los silla aquellos que tienen los indices iguales (i,i), y los
quirales el resto de casos. Mientras que los de tipo quiral presentan elementos de simetria helicoidal, los de
tipo silla'y zig-zag, considerados no quirales, poseen un mayor grado de simetria.

Los nanotubos de carbono se dividen en dos tipos de acuerdo a su estructura:

e Los nanotubos de carbono de pared simple (SWCNT) tienen una estructura igual a la que se obtendria
si se enrollara sobre si misma una Unica ldamina de grafito.

e Los nanotubos de carbono de pared multiple (MWCNT) tienen una estructura similar a varios
SWCNT concéntricos con diferentes diametros.

Figura 2-3. Estructuras de nanotubos de carbono. Extraido de [13].

Los numerosos estudios tedricos y experimentales que se han llevado a cabo de los CNTs desde su
descubrimiento han mostrado que poseen unas excepcionales propiedades mecénicas y eléctricas, que
dependen en gran medida de sus dimensiones, de su estructura y de los defectos presentes en el nanotubo.
Respecto a sus propiedades mecénicas son uno de los materiales mas duros que se conocen, presentan una
elevada resistencia mecénica pero a la vez una eleveda flexibilidad. Respecto a sus propiedades eléctricas,
transportan bien la corriente eléctrica, pudiendo actuar con caracteristica metalica o semiconductora. Entre los
defectos que pueden presentar los nanotubos y que provocan modificaciones en sus diferentes propiedades
cabe resaltar las ondulaciones, aglomeraciones, vacancias o defectos topolégicos.

Gracias a estas propiedades que poseen los CNTs tienen capacidad para ser usados en multitud de
aplicaciones: electronica, sensores, instrumentacion cientifica, fotdnica, materiales, energia, etc.



Entre estas aplicaciones destaca la adicion de CNTs a materiales con el propdsito de mejorar las propiedades
de estos ultimos. Por ello, en los ultimos afios ha aumentado el interés de emplear CNT en materiales
compuestos para mejorar sus propiedades. En el caso de los compuestos piezoeléctricos, objeto de este estudio,
con su adicion se pretende mejorar tanto las propiedades mecanicas como las eléctricas.

Desde el punto de vista del material, se considera que los CNTs poseen comportamiento de material
transversalmente isétropo [14], por lo que dicho material quedaria definido mediante 5 constantes elasticas
efectivas, las cuales son el modulo de Young E;;, el coeficiente de Poison vi,, los médulos de cizalladura G,y
Gz, Y el mddulo de compresibilidad K. El valor de las constantes elasticas depende de las caracteristicas
geométricas del nanotubo, es decir de los indices del nanotubo (i, j). La matriz de rigidez quedaria de la
siguiente forma:

€11 €12 ¢z O 0 0 (2-6)
€12 C22 C23 O 0 0
_ Lu €23 €2 O 0 0 l
¢ ‘| 0 0 0 cu 0O 0 |
0 0 0 0 ¢ O
lo 0 0 0 0 ¢

Donde los coeficientes de la matriz quedarian definidos en funcidn de las 5 constantes independientes tal que:

¢11 = Eqg + 4v5Kp3 (2-7)
C12 = 2Kp3v1
C22 = Ka3 + Ga3
C23 = Kp3 — Ga3
Co6 = G12

Caq = (Ca2 — C23)/2

Los CNTs también pueden ser definidos mediante los mddulos elasticos de Hill k;, I,, m,, n, y p, [15]. Estas
constantes pueden obtenerser a partir de la matriz de rigidez de la siguiente forma:

n, = cqq (2-8)
Ly =c12

my = (€22 — €23)/2

ky = (€22 + ¢23)/2

Pr = Cee
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3 MODELOS MICROMECANICOS DE
COMPUESTOS PIEZOELECTRICOS

material heterogéneo a partir de sus materiales constituyentes. En este capitulo se describiran los

modelos micromecanicos gue seran considerados para modelar un material compuesto piezoeléctrico,
asi como la adicion de CNTs en dicho compuesto, para poder obtener las propiedades efectivas del material a
partir de ellos. Estas modelizaciones estaran basadas en la modelizacién 2D propuestas en [10]. En primer
lugar seran explicados los siguientes conceptos, el método del elemento de volumen representativo, en el cual
estan basados los modelos micromecéanicos empleados en este estudio, y la homogeneizacion numeérica,
utilizada para predecir las propiedades efectivas del material.

I a micromecanica de materiales tiene como objetivo el estudio del comportamiento mecéanico de un

3.1 Método del elemento de volumen representativo

El método del elemento de volumen representativo (RVE) se emplea para elaborar modelos micromecanicos
de un material heterogéneo que permitan obtener las propiedades de dicho material a partir de un elemento de
volumen representativo o celda unitaria que contiene las caracteristicas principales de la microestructura del
material.

(b)

Figura 3-1. Ejemplos de RVE de compuestos de fibra corta dispuesta aleatoriamente (a) y dispuestas
transversalmente (b). Figura extraida de [16].

El concepto de RVE fue definido por Hill como una muestra de material heterogéneo que cumpliera las
siguientes consideraciones [17]:

e  Ser representativo de la mezcla en promedio (homogeneidad en el volumen).

e Contener un numero suficiente de inclusiones a fin de que las propiedades de los constituyentes sean
independientes de los valores superficiales de traccion y desplazamiento (independencia en la
respuesta con respecto a las condiciones de contorno aplicadas).

La elaboracion de un RVE es un proceso critico ya que con dicho elemento se esti reemplazando un material
heterogéneo con un material homogéneo equivalente. Este hecho implica que el volumen representado debe
ser lo suficientemente grande como para representar la microestructura sin introducir propiedades
macroscdpicas no existentes, y a la vez lo suficientemente pequefio como para ser analizado analiticamente o
numéricamente. Respecto a un material compuesto, un RVE representa dicho material mediante un elemento
diferencial del mismo, el cual debe tener las mismas propiedades y fraccion de volumen que el compuesto.

11
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3.2 Homogeneizaciéon numérica

Como ya se ha apuntado, con el empleo de un modelo micromecénico se pretende obtener unas propiedades
homogeéneas del material compuesto a partir de una microestructura heterogénea en la que intervienen fases
con distintas propiedades. A estas propiedades del compuesto se les denomina propiedades efectivas del
material, y para ser obtenidas, las variables generales del problema electromecanico acoplado (2-2) son
reemplazadas por los siguientes valores para una estructura homogeneizada:

5 _eeffT[E 3-1
31=15 o I -

Donde C*, e, ¢ son los coeficientes efectivos del material y &, D, &, E representan valores promedios.

Para predecir las propiedades efectivas de un material compuesto en funcion de las propiedades de sus
constituyentes se utilizan las técnicas de homogeneizacién. Estas técnicas se presentan como una alternativa o
complemento a la determinacion de las propiedades mediante experimentacion, y estan fundamentadas en un
enfoque multiescala del material, de tal forma que el material se analiza segin dos escalas, una escala
microscdpica en la que se tienen en cuenta las inhomogeneidades del material, y una escala macroscopica en la
que el material se considera homogéneo.

Diferentes técnicas analiticas y numéricas han sido desarrolladas para evaluar las propiedades efectivas de los
compuestos. En este trabajo nos centraremos en la homogeneizacién numérica, cuyo método para predecir las
propiedades del material se basa en un andlisis local-global que se apoya en el método RVE. Este
procedimiento se compone de un andlisis local, donde un punto del material considerado homogéneo a escala
macroscopica se representa mediante un RVE que modele la microestructura y con la aplicacion de las
condiciones de contorno apropiadas a dicho modelado se calculan las variables del problema electromecéanico
a escala microscopica; y de un analisis global donde se establece a escala macroscopica una relacion entre las
variables promedio obtenidas de acuerdo a (3-1), pudiendo obtenerse las propiedades efectivas del material.
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Figura 3-2. Analisis local-global usando RVE. Figura extraida de [18].

Para la resolucion del problema por medio de la homogeneizacion numérica se utilizard el método de los
elementos finitos (MEF). Este método numérico se basa en la discretizacion de un modelo, es decir, consiste
en dividir el dominio (medio continuo) en un nimero finito de subdominios denominados elementos que se
interconectan entre si a través de puntos denominados nodos. ElI comportamiento en el interior de cada
elemento queda definido a partir del comportamiento de los nodos mediante las adecuadas funciones de
interpolacion o funciones de forma [19].
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Por tanto, el MEF es capaz de resolver las ecuaciones diferenciales que caracterizan el comportamiento fisico
del problema en los elementos discretos definidos, teniendo en cuenta las propiedades fisicas de los materiales
empleados, las condiciones de contorno y la geometria del dominio, y proporcionar una solucién del problema
analizado, en el caso que nos ocupa los valores medios de las variables del problema electromecénico en el
dominio del RVE. Los calculos realizados mediante MEF se han llevado a cabo con el software comercial de
elementos finitos ANSYS.

3.3 Modelizacion de compuesto piezoeléctrico

En este trabajo se va a considerar el material compuesto piezoeléctrico como una estructura periodica,
compuesta por una matriz polimérica en la que se encuentran embebidas inclusiones piezoeléctricas
atendiendo a una distribucion determinada. La union entre matriz e inclusiones se supondrdn como
perfectamente pegadas, y las inclusiones estaran alineadas y polarizadas en el eje Xs;. Debido a estas
consideraciones el compuesto puede ser analizado usando una celda unitaria 0 RVE extraida del mismo. La
celda unitaria se define teniendo en cuenta que represente la dimensién mas pequefia del compuesto que
contenga las mismas propiedades y fraccién de inclusiones que el compuesto.

En la figura 3-3 se muestra un ejemplo de compuesto periddico y un esquema de RVE extraido del mismo,
donde se pueden observar caracteristicas del RVE como la forma hexaédrica, las caras y los ejes, las cuales
van a ser utilizadas en nuestros analisis.

= = Z - surface B°  suffaceC (¢ .
000000 surface_A'B(;' - X T
o|o|lo|o|o]o RVE orunitecell .~ ~: 1
ololelololo g @ ... surface A’

|| " matrix .
ololele|olel” .. surface C° surface B

Figura 3-3. Esquema de celda unitaria extraida de un compuesto periédico. Figura extraida de [20].

Respecto a los materiales que conforman el compuesto, las inclusiones piezoeléctricas se supondran
transversalmente isdtropas, por tanto quedaran definidas mediante 11 coeficientes electro-elasticos (C;1, €10, C13,
Cs3, Cu, Ces €13, €33, €15, €11, €33). Por otro lado, la matriz polimérica se considerara isotropa en su
comportamiento mecanico y dieléctrico, definiéndose sus matrices elasticas y dieléctricas de la siguiente
forma:

[Am + 2l Am Am 0 0 07 (3-2)
Am Am + 2l Am 0 0 O
C. = Am Am An+2Up, 0 0 O
me 0 0 0 Un 0 O
0 0 0 0 unp O
i 0 0 0 0 0yl
em 0 0 (3-3)
Em = [ 0 ey O ]
0 0 ey
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Donde C,, representa la matriz de coeficientes elasticos de la matriz polimérica, y €, es el coeficiente
dieléctrico de la matriz polimérica. Los parametros A Y u,, se calculan en funcion del moédulo eléstico (E) y
el coeficiente de Poisson (vy,) del material polimérico de la siguiente forma:

1= Envm (3-4)
™A+ v = 2vy)
Hm = 2@+ )

En este trabajo también se considerardn matrices poliméricas con efecto piezoeléctrico, y la adicién a las
mismas de nanoparticulas, lo que producira una modificacion de los coeficientes del material, como se vera en
el siguiente apartado.

3.4 Modelizacion de adicion de CNTs

Una de las tareas que se pretende llevar a cabo en este trabajo es analizar como influye la adicion de CNTs,
cuyas caracteristicas han sido descritras en el apartado 2.3, a la matriz polimérica en las propiedades del
compuesto piezoeléctrico.

La forma de modelar la presencia de CNTs en la matriz polimérica consiste en la modificacion de las
propiedades efectivas de dicha matriz. Se tendran en cuenta modificaciones en las propiedades elasticas y
dieléctricas, mientras las piezoeléctricas se supondran que no varian.

Para el calculo de las propiedades de la matriz polimérica con adicién de CNTs se tendran en cuenta estos 2
aspectos, la fraccion volumétrica de CNTs (fent) Y las aglomeraciones de nanotubos. El efecto de este usual
defecto en las adiciones de nanotubos se caracteriza mediante los parametros & y ¢, con los cuales se modela la
fraccién volumétrica de aglomeraciones que se forman en la matriz polimérica y la fraccion de nanotubos que
estan aglomerados respectivamente, de tal forma que cuando ambos parametros son iguales no existen
aglomeraciones y cuando & < { hay aglomeraciones.

Ny CNT
8-
agglomerate

=~ CNT

’ Piezoelectric
inclusion

Figura 3-4. Esquema de RVE de un compuesto piezoeléctrico con la matriz modificada por la adicién
de CNTs, y la existencia de aglomeraciones de estos CNTSs. Figura extraida de [10].

Las propiedades elasticas efectivas de la matriz polimérica con adicién de CNTs se estimaran mediante el
método de Mori-Tanaka [15]. A través de este método los modulos efectivos de compresibilidad Ki, y Koue Y
de cizalladura G;, y G de las inclusiones de nanotubos y la matriz circundante seran obtenidos de la siguiente
forma:
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6 — 3Ky )c, 3

Kin = Kn 3((5 — e+ cr)f ai) ()
¢ (6r — 3Kpma)(1 — 0)
¢ -O+cd-Dal
cr{(My — 2Gr fr)
2(§ — e+ ¢ CBr)
cr(1— r = 2Gmpr

Cour = Gm + 511 ¢ = cr(?(—no + q(f = B:]

Kout = Ky +
out m T3

Gin = Gy +

Donde c; es la fraccion volumétrica de CNTs, K, y G, son los médulos de compresibilidad y cizalladura de la
matriz polimérica, y los parametros a;, By, d,, 1, Seran calculados a partir de los médulos elasticos de Hill de los
CNTs (2-8). Los mddulos de compresibilidad y cizalladura del compuesto se obtendran a partir de los
maodulos calculados en (3-5) tal que:

K, ' 3.6
¢ (= 1) o0
14a(l- f)(lg)i:t -1)

¢ (G-1)

K:Kout 1+

G =Goue |1+ =
1+B(1- OG- 1)

— (1 +vour) . p = 2(4 — 5voyt) .y — (BKout — 2Gout)

3(1 - Vout) ’ 15(1 - Vout) r oot 2(3Kout + Gout)

Y a partir de (3-6) se calcularan el modulo de elasticidad y el coeficiente de Poisson efectivos:

err _ 9KG (3-7)
m 3K+ G
eff _ 3K — 2G

Vm T 6K+ 26

Finalmente, se obtendra la matriz eléstica de la matriz con adicion de CNTs de acuerdo a (3-2) y (3-4)
teniendo en cuenta las 2 propiedades efectivas calculadas en (3-7).

En cuanto a las propiedades dieléctricas, se considerara que varian con la fraccion en volumen de CNTs (font)
de acuerdo al comportamiento de percolacion [10]. La constante dieléctrica efectiva de la matriz con adicion
de CNTSs sera calculada mediante la siguiente ecuacion:

W =en( —f}m)p Y
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Donde ¢, es la constante dieléctrica relativa de la matriz polimérica, f. es el limite de percolacion de los
nanotubos, y p es un exponente critico que determina la variacion percolativa de la constante dieléctrica
efectiva. El limite de percolacion y el exponente critico p estan basados principalmente en la relacion de
aspecto de los nanotubos y las caracteristicas de las aglomeraciones segin observaciones experimentales.



4 IMPLEMENTACION NUMERICA

elementos finitos que se empleara para obtener los coeficientes efectivos del material compuesto

piezoeléctrico, a partir de un modelo RVE de dicho material. Para ello, en primer lugar se definiran las
condiciones de contorno periddicas que deben imponerse sobre el RVE, y posteriormente se detallara la
elaboracion del modelo de elementos finitos y la obtencion de los coeficientes efectivos del material.

En este capitulo se va a describir el proceso de resolucion numérica apoyado en el método de los

41 Condiciones de contorno periddicas

Como se indicd en el apartado 3.3, el material compuesto piezoeléctrico se va a considerar como una
estructura periddica, por lo que puede ser representada como una matriz periédica de celdas unitarias 0 RVEs
(figura 3-3), y por ello deberan aplicarse condiciones de contorno periodicas sobre los mismos. Estas
condiciones de contorno periddicas seran de la siguiente forma [20]:

u; = ETUX] + 14 (4_1)

Donde &;; son las deformaciones medias y v; es la parte periédica de las componentes del desplazamiento que
depende del estado global de cargas aplicado. Dado que se ha considerado condiciones de contorno periddicas
en el RVE, la parte periddica v; sera igual en dos caras opuestas del mismo. Por lo tanto, a partir de (4-1) se
puede deducir la condicion de contorno periddica a imponer en las caras del RVE, tanto para los
desplazamientos como también puede ser aplicada para el potencial eléctrico:

u{(+ —ufk = s‘l-j(x-K+ —xf) (4-2)

oK — oK™ = E;(xX" — xK7) (4-3)

Donde K* y K~ esta referido al par de caras opuestas con normales paralelas al eje j, es decir a los pares de
caras A~ /A*, B~ /B*, C~/C* segun la figura 3-3.

Una vez definidas las condiciones de contorno periddicas que serdn aplicadas sobre el RVE, y teniendo en
cuenta (3-1), se obtendran las propiedades efectivas del material segin el método expuesto en [21], por el cual
mediante la imposicion de una deformacion media constante &;; sobre el RVE, se obtienen los valores de
tension media. Analogamente, mediante la imposicion de un campo eléctrico medio constante E; sobre el
RVE, se obtienen los valores de desplazamiento eléctrico medio. Para ello, se consideraran las siguientes
definiciones de tension y deformacion media en el RVE, asi como de desplazamiento eléctrico y campo
eléctrico medio:
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1 44
o-ij = VJ;O'UCZV ( )
_ 1 45
gij = VJ;El]dV ( )
1
E == f E;dV (4-6)
4 %4
1
D, == f D,dv (4=7)
14 %4

Donde V es el volumen del RVE periddico.

4.2 Modelo MEF (ANSYS)

La resolucion de las ecuaciones del problema electromecanico (3-1) sometido a las condiciones de contorno
periddicas (4-2) y (4-3) se llevara a cabo mediante el método de los elementos finitos, y para ello se utilizara el
software comercial de elementos finitos ANSYS. A continuacion se describira la metodologia para modelar el
RVE con el software de elementos finitos ANSYS.

El primer paso para la elaboracion de un modelo del RVE mediante elementos finitos sera realizar un modelo
3D en ANSYS que represente la geometria del RVE. Este modelo geométrico sera similar al representado en
la figura 3-3, manteniendo la disposicion de las caras y ejes.

Seguidamente, se debera indicar las propiedades del material. EI material objeto de este estudio es el
compuesto piezoeléctrico, el cual se compone de inclusiones de material piezoeléctrico embebidas en una
matriz polimérica. Se considerara que las inclusiones y la matriz estan perfectamente unidas y que las
inclusiones estan polarizadas en el eje Xs. En base a ello, habrd que introducir en ANSYS los coeficientes
elésticos, piezoeléctricos y dieléctricos de los materiales de las inclusiones y de la matriz.

A continuacion, se realizara el mallado del modelo geométrico del RVE. Para ello, habra que seleccionar el
tipo de elemento adecuado para el andlisis electromecénico acoplado. Ademas, para poder aplicar las
condiciones de contorno periddicas descritas en el apartado 4.1, el mallado debera ejecutarse de tal forma que
las mallas en las caras opuestas del RVE sean idénticas. Respecto al tamafio del elemento, se realizara un
mallado fino para intentar obtener unos resultados mas precisos.

Una vez se haya creado el mallado del modelo RVE, se aplicaran las condiciones de contorno sobre el mismo
y se llevard a cabo un analisis estatico en ANSYS. Posteriormente, se extraeran los valores de tensiones,
deformaciones, desplazamientos eléctricos y campo eléctrico de cada elemento, y se calcularan los valores
medios en el RVE segln (4-4), (4-5), (4-6), y (4-7) respectivamente, donde la integral es sustituida por el
sumatorio de los valores promedio de los elementos multiplicados por el volumen del elemento respectivo.

La obtencion de los distintos coeficientes efectivos del material mediante el modelo de elementos finitos
elaborado con ANSYS se describira en el apartado 4.3.

4.3 Propiedades efectivas del material
En este trabajo se ha considerado que el compuesto piezoeléctrico es transversalmente isétropo y por tanto

queda definido mediante 11 constantes independientes. Por tanto, las ecuaciones constitutivas del material
podran escribirse de la siguiente forma matricial:
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oy [ ¢l el o o0 0 0 0 —ed e (4-8)
Goz| fCI ¢t ¢l 0o 0 0 0 0 —el |
ga| |ctr ¢l ¢/ o o0 o0 0 0 —ed||5s
T23 o 0 o ¢ o o 0 -V 0 ||&s
gij=l o0 o o o ¢l o -l o 0 ||&:
012 o o o o o ¢l o 0 0 ||&2
D, o 0 0o 0 elf o &5 o 0 ||E
D, o 0o o & o o o &V 0 ||E
D1 el efT eSS 0 0 0 0 0o e ILE;]

Para obtener los coeficientes efectivos del material se impondran valores constantes de deformacién media o
de campo eléctrico medio de acuerdo al método empleado en [21]. En base a este método se han desarrollado
6 grupos de condiciones de contorno (CC) que seran aplicados para calcular los 11 coeficientes efectivos
independientes a partir de (4-8). Cada CC se ha definido a partir de (4-2) y (4-3) y la imposicion de una
deformacion unitaria, o bien un campo eléctrico unitario.

La metodologia que se realizara para cada CC consistira en aplicar las condiciones de contorno sobre el
modelo de elementos finitos del RVE, obtener los valores medios de las variables del problema
electromecénico en el RVE, y calcular los coefientes efectivos a partir de las relaciones entre las mismas segin
(4-8). A continuacién se describiran las condiciones de contorno aplicadas y los coeficientes efectivos gque se
obtienen para cada CC. En este trabajo se empleara un modelo de RVE cuyas caras y ejes caracteristicos se
muestran en la figura 3-3 y con dimensiones 2a;, siendo a; la semilongitud del RVE en la direccién i.

e (CC1

Se impone la deformacion &;; = 1y el resto de componentes &;; = E; = 0. Esto se consigue mediante la
aplicacion de un desplazamiento normal de valor 2a; en la cara A” y cero en el resto de caras, y de un potencial
eléctrico cero en todas las caras. Ademas, se fija punto central de RVE para impedir movimientos como solido

rigido. Mediante CC1 se calculan los coeficientes Cf{ Ty Cf{ T de la siguiente forma:

Cle{f = 011/é11 (4-9)

eff _
(1o

= Gy2/811 (4-10)

e (CC2

Se impone la deformacion &;; = 1 y el resto de componentes &;; = E; = 0. Esto se consigue mediante la
aplicacion de un desplazamiento normal de valor 2a; en la cara C* y cero en el resto de caras, y de un potencial

eléctrico cero en todas las caras. Ademas se fija punto central de RVE para impedir movimientos como sélido

rigido Mediante CC2 se calculan los coeficientes Cfg Ty Cg T de la siguiente forma:

Cle:{f = 511/533 (4711)
C;:{f = 633/533 (4712)
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e CC3

Se impone la deformacion &3 = 1y el resto de componentes &;; = E; = 0. La aplicacion de (4-2) teniendo
en cuenta la deformacién tangencial impuesta, se emplea una implementacion desarrollada en [21]. Ademas,
se aplica un potencial eléctrico cero en todas las caras y se fija punto central de RVE para impedir

movimientos como sélido rigido. Mediante CC3 se calcula el coeficiente €1/ de la siguiente forma:

C:4ff = 523/523 (4_13)

o CC4

Se impone la deformacion &, = 1y el resto de componentes &;; = E; = 0. La aplicacion de (4-2) teniendo
en cuenta la deformacién tangencial impuesta, se emplea una implementacion desarrollada en [21]. Ademas,
se aplica un potencial eléctrico cero en todas las caras y se fija punto central de RVE para impedir

movimientos como solido rigido. Mediante CC4 se calcula el coeficiente ng T de la siguiente forma:

C§£f = 012/é12 (4-14)

e CC5

Se impone la deformacion E5 = 1 y el resto de componentes &; = E; = 0. Esto se consigue mediante la
aplicacion de un potencial eléctrico de valor -2a; en la cara C* y cero en el resto de caras, y de un

desplazamiento normal cero en todas las caras. Ademéas se fija punto central de RVE para impedir

movimientos como sélido rigido. Mediante CC5 se calculan los coeficientes el eS!/ y e tal que:

e/ = ~a11/Es (4-15)

o CCob

Se impone la deformacién E, = 1 y el resto de componentes &; ;= E; = 0. Esto se consigue mediante la
aplicacion de un potencial eléctrico de valor -2a, en la cara B" y cero en el resto de caras, y de un
desplazamiento normal cero en todas las caras. Ademas se fija punto central de RVE para impedir

movimientos como solido rigido. Mediante CC6 se calculan los coeficientes ef{f y efg T tal que:

eleécf = _523/52 (4_19)



5 RESULTADOS

obtener los coeficientes efectivos de un material compuesto piezoeléctrico. Para ello, se empleara la

implementacion numérica para resolver el caso expuesto por Berger [20], y posteriormente se
comparardn ambos resultados. Una vez validada la impletacion numérica, se utilizara para analizar la
influencia de distintos factores en los valores de los coeficientes efectivos de un material compuesto
piezoeléctrico. Los factores que seran analizados son la relacion de aspecto de las inclusiones piezoeléctricas,
el tipo de matriz polimérica, la adicién de CNTs en la matriz, y en relacion con este ultimo, la existencia de
aglomeraciones de CNTSs.

En este capitulo se presentaréd una validacion de la implementacion numérica descrita en el capitulo 4 para

5.1 Validacion de implementacion numérica

Con la finalidad de demostrar la validez de la implementacion numérica desarrollada en este trabajo, se ha
tomado un caso resuelto de compuesto piezoeléctrico extraido de Berger [20], se ha resuelto mediante nuestra
metodologia y se han comparado los resultados obtenidos con los del citado caso.

El problema que se ha propuesto para la validacion consiste en un material compuesto de fibras
piezoceramicas (PZT-5) embebidas en un material blando no piezoeléctrico (polimero). Respecto a las fibras,
considera que son rectas, de seccion circular, paralelas al eje Xs, y estan perfectamente unidas a la matriz. En
cuanto a la celda unitaria 0 RVE, considera que tiene una seccién cuadrada con dimensiones igual a la unidad,
semejante al mostrado en la figura 3-3. En lo que respecta a los materiales de los constituyentes, tiene en
cuenta que las fibras estan uniformemente polarizadas en la direccion Xs. En la tabla 5-1 se muestran las
propiedades de los materiales de los consituyentes del compuesto empleadas, donde las unidades de las
propiedades elasticas, piezoeléctricas y dieléctricas son N/m?, C/m® y F/m respectivamente.

Tabla 5-1. Propiedades de los materiales de los constituyentes del compuesto piezoeléctrico extraidas de [20]

C11 (10") C1(10) Ci3(10°) C33(10°) Cus (10™) Ces(10™) €15 €15 €3 = 2

€0 €0

PZT-5 121 7.54 7.52 111 211 228 123 -54 15.8 916.38 830.51
Polimero  0.386 0.257 0.257 0.386 0.064 0.064 - - = 9 9

Para las propiedades dieléctricas se indica el coeficiente dieléctrico relativo Ei (adimensional) porque este es el
0
valor que debe ser introducido en ANSYS.

Por ultimo, los coeficientes efectivos del material compuesto los ha obtenido para 6 valores distintos de la
fraccion volumétrica de fibra en el intervalo 0.111 a 0.666, con pasos de 0.111, para analizar la influencia de la
fraccion de volumen de fibra en el valor de los coeficientes.

511 Modelo RVE en ANSYS

En base a los datos expuestos del problema propuesto, se ha elaborado un modelo geométrico del RVE en
ANSYS, mostrado en la figura 5-1. EI RVE posee seccién cuadrada, con los lados paralelos a los 3 ejes
caracteristicos con dimension la unidad, y representa la microestructura periédica formada por una fibra recta
de seccion circular, y paralela al eje X3, embebida en la matriz. EI diametro de la fibra (dy) se ha definido en
funcion de la fraccion volumétrica de fibra (vy) tal que:

21
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16vraqa, (1)
df = —T[

Donde a; y a, son las semilongitudes del RVE en los ejes X; y X,.

Figura 5-1. Modelo geométrico del RVE en ANSYS.

Seguidamente, se han introducido las propiedades de los materiales de la fibra y la matriz, recogidos en la tabla
5-1, y se han aplicado en el modelo a fibra y matriz respectivamente.

Para realizar el mallado del modelo geométrico del RVE, se ha seleccionado el elemento SOLID226, el cual
segun la biblioteca de ANSYS es un elemento sélido 3D de 20 nodos disefiado para problemas de campos
acoplados. El elemento posee 3 grados de libertad en desplazamientos y 1 grado de libertad adicional para el
potencial eléctrico, lo que le permite ser usado para el problema electromecanico acoplado.

M,N,O,P,UNMW X
v AB
KL,S
1 R
Q™

Tetrahedral Option
M,N, 0P, UV WK
Y B &
K
I R
Q
Pyramid Option

apwW

X
M . '
¥ AB
1 K.L,S

Prism Option

Figura 5-2. Geometria del elemento SOLID226. Extraido de la biblioteca de ANSY'S.
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Debido a la simetria del modelo respecto al eje X5, el mallado se ha realizado mediante barrido, consiguiendo
de esta forma que la malla de nodos sea idéntica en las caras opuestas, lo cual es un requisito indispensable
para poder aplicar las condiciones de contorno periddicas definidas en el capitulo anterior. Para ello, se ha
realizado un mallado bidimensional de la cara frontal mediante elementos con forma triangular, dado que estos
permiten una mejor transicion entre elementos de distinto tamafio, y posteriormente se ha aplicado un barrido
en direccion Xs;, obteniéndose una malla de elementos prismaticos de tipo SOLID226.

En cuanto al tamafio del mallado, se ha indicado un nivel de tamafio de elemento global, y se ha especificado
una division del mallado en la direccion de la fibra, y en la interfase entre fibra y matriz, para obtener un
mallado refinado en las zonas donde se espera un mayor gradiente en la solucion de elementos finitos.

En la figura 5-3 puede observarse el mallado del modelo para los valores minimo y maximo de la fraccion
volumétrica de fibras que han sido calculadas.

Figura 5-3. Mallado para fracciones volumétricas vs= 0.111 (izquierda) y v¢= 0.666 (derecha).

5.1.2 Calculo de coeficientes efectivos

Para la obtencion de los distintos coeficientes efectivos se han creado 6 rutinas de ANSY'S, una para cada CC.
Mediante la rutina de ANSYS se han aplicado las condiciones de contorno del CC sobre el modelo de
elementos finitos del RVE, se ha realizado un analisis estatico por cada uno de los 6 valores de vs en el
intervalo de 0.111 a 0.666, con pasos de 0.111, y en cada analisis se han extraido los valores medios de las
variables del problema electromecanico y se han calculado los coeficientes efectivos asociados a cada CC
segun se ha detallado en el apartado 4.3. Finalmente la rutina de ANSY'S almacena los resultados en un fichero
de texto, y este se emplea como dato de entrada para una rutina de MATLAB que elabora una gréfica para
cada coeficiente efectivo donde se representa la variacion del coeficiente respecto a vy. Las rutinas de ANSYS
y MATLAB empleadas en el calculo de los coeficientes efectivos seran descritas en el Anexo.

A continuacién, se presentaran los resultados para grupo de condicién de contorno. En concreto, se mostraran
los valores medios obtenidos de las deformaciones y de campo eléctrico, que nos servirdn como método para
la validacion de resultados ya que se han impuesto como valor la unidad, y los valores medios obtenidos de las
tensiones y de los desplazamientos eléctricos, que equivaldran a los valores de los coeficientes efectivos.
Ademas, se representaran las distribuciones de dichas variables en el RVE para vs = 0.111.

5.1.21 Condicion de contorno 1

En la tabla 5-2 se muestran los valores medios obtenidos para &; 1, 511Y 022-
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Tabla 5-2. Resultados de &4, 311Y 75, en funcion de v¢ para CC1

Vs €11 011 022
0.111 0.10000E+01 0.44686E+10 0.28828E+10
0.222 0.10000E+01 0.52890E+10 0.32342E+10
0.333 0.10000E+01 0.64381E+10 0.36299E+10
0.444 0.10000E+01 0.81335E+10 0.40849E+10
0.555 0.10000E+01 0.10858E+11 0.46666E+10
0.666 0.10000E+01 0.16085E+11 0.58170E+10

En las figuras 5-4, 5-5 y 5-6 se pueden observar las distribuciones de la deformacion &4, y de las tensiones

011 Y 02, en el RVE para una fraccion volumétrica de la fibra de v;=0.111.

—-.472422
-.16501

[y
.142403

443819

.757228

1.37
1.06464

7205

1.98688
1.67947

Figura 5-4. Distribucion de deformaciones €, para vs=0.111.
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LZ200E+LD
L25EE+1D .':IG'J 4'-’8E lD 589E 10 '-'DUE-+1E]

Figura 5-5. Distribucion de tensiones o, para vs = 0.111.

— |
. 100E+10 LAETEHLD ASEE+1D
1445+10" ? 233ma10"? 3ZZE+10 ALIE+10 SO0E+L0

Figura 5-6. Distribucion de tensiones o, para vi=0.111.



26

5.1.2.2

Condicion de contorno 2

En la tabla 5-3 se muestran los valores medios obtenidos para &;3, 511y 033.

Tabla 5-3. Resultados de &35, 711y G35 en funcion de v¢ para CC1

Vs £33 011 033
0.111 0.10000E+01 0.29222E+10 0.98574E+10
0.222 0.10000E+01 0.33703E+10 0.15928E+11
0.333 0.10000E+01 0.39609E+10 0.22108E+11
0.444 0.10000E+01 0.47830E+10 0.28464E+11
0.555 0.10000E+01 0.60470E+10 0.35159E+11
0.666 0.10000E+01 0.84855E+10 0.42751E+11

En las figuras 5-7, 5-8 y 5-9 se pueden observar las distribuciones de la deformacion 35, y de las tensiones

011 Y 033 en el RVE para una fraccion volumétrica de la fibra de vi=0.111.

LE53TT2
L5d044%

LT43178

BL=Co

LB4BE3E

1.15408

1.0%136

1
1.25682

Figura 5-7. Distribucion de deformaciones &5 para vs = 0.111.

CL,
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Figura 5-8. Dlstnbucmn de tensiones a1 para v =

CARARAT0

0.111.

| —— ]
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.138E+11 .335E+11 53ZE+11

Figura 5-9. Distribucion de tensiones o5 para vz =

LTEIE+

LB20F+11
LHZOEF1L

11
0.111.

LATEEHLD
LGO0FA+10
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Resultados

51.2.3 Condicion de contorno 3

En la tabla 5-4 se muestran los valores medios obtenidos para &,3 Y G55.

Tabla 5-4. Resultados de &,5 Yy 7,5 en funcion de v; para CC1

Vs €23 023
0.111 0.98412E+00 0.78111E+09
0.222 0.98314E+00 0.97200E+09
0.333 0.98329E+00 0.12258E+10
0.444 0.98256E+00 0.15825E+10
0.555 0.98175E+00 0.21469E+10
0.666 0.98291E+00 0.32770E+10

En las figuras 5-10 y 5-11se pueden observar las distribuciones de la deformacion 3, y de las tensiones o,
en el RVE para una fraccion volumétrica de la fibra de v¢= 0.111.

—-4.,77662 -2.69316
-3.73483

Figura 5-10. Distribucion de deformaciones ¢, para v¢ = 0.111.

UL
1.47374

60971

-1.65144 .432017

2.51

547

3.5572

4.59892
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Figura 5-11. Distribucion de tensiones o, para v¢=0.111.

5.1.24 Condicion de contorno 4

-.1062+10

-, 290E+0%

2762409

L S4ZEH0S

J818+10

En la tabla 5-5 se muestran los valores medios obtenidos para &, Yy ;5.

Tabla 5-5. Resultados de &, y 73, en funcion de v¢ para CC1

Vi €12 012
0.111 0.99245E+00 0.75280E+09
0.222 0.99245E+00 0.87845E+09
0.333 0.99245E+00 0.10281E+10
0.444 0.99244E+00 0.12299E+10
0.555 0.99244E+00 0.15478E+10
0.666 0.99242E+00 0.21994E+10

2%4B+10
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En las figuras 5-12 y 5-13 se pueden observar las distribuciones de la deformacion ¢, ,, y de las tensiones o,
en el RVE para una fraccion volumétrica de la fibra de v¢=0.111.
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=23 37756 -.07 1.07 2.223
=.602348 4'~TI 92 1 64793 2.79807

Figura 5-12. Distribucion de deformaciones ¢, para vi = 0.111.

e .115e+10 -. 418209 ~yes 3198409 7 i J106E+10 . ATMEHO

Figura 5-13. Distribucion de tensiones o, para vs=0.111.



5.1.2.5

En la tabla 5-6 se muestran los valores medios obtenidos para E3, ;;, 33 Y Ds.

Condicion de contorno 5

Tabla 5-6. Resultados de E5, 3,4, 333 Y D3 en funcion de v; para CC1

Vs E; 011 033 D,
0.111 0.10000E+01 -0.26189E-01 0.21921E+01 0.91925E-09
0.222 0.10000E+01 -0.59502E-01 0.43788E+01 0.17584E-08
0.333 0.10000E+01 -0.10341E+00 0.65573E+01 0.25970E-08
0.444 0.10000E+01 -0.16453E+00 0.87227E+01 0.34346E-08
0.555 0.10000E+01 -0.25849E+00 0.10863E+02  0.42704E-08
0.666 0.10000E+01 -0.43965E+00 0.12937E+02 0.51012E-08

En las figuras 5-14, 5-15, 5-16 y 5-17 se pueden observar las distribuciones del campo eléctrico E5, de las
tensiones ¢4 Y a3, Y del desplazamiento eléctrico D3 en el RVE para una fraccion volumétrica de la fibra de

vi=0.111.

.004122
1.07048

. 4.26954

5.3359

& A(DOS

T 74686

8.53496

' 9.60131

Figura 5-14. Distribucion de campo eléctrico E5 para vi=0.111.
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—. 1866867 - 033333 . L233333
—.233333 .1 LOE3FF5E3 L 1G6a67 3

Figura 5-15. Distribucion de tensiones oy, para v¢=0.111.

24,171 =18, ?5‘]‘2 . 13 3433 -1. 929195 —2 515632
—21.4841 050 =10, 636 . 191289

Figura 5-16. Distribucion de tensiones o35 para vi=0.111.
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Figura 5-17. Distribucion de desplazamientos eléctricos D para v = 0.111.

5.1.2.6

291E-DE
45E-08

Condicion de contorno 6
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U8 Lozp-qr e

En la tabla 5-7 se muestran los valores medios obtenidos para E,, D, Y G,3.

Tabla 5-7. Resultados de E,, D, y 6,5 en funcion de v; para CC1

Vs E, D, 023
0.111 0.98500E+00 0.88851E-10  0.79906E-03
0.222 0.98500E+00 0.10257E-09  0.20986E-02
0.333 0.98500E+00 0.12083E-09  0.42170E-02
0.444 0.98500E+00 0.14681E-09  0.80428E-02
0.555 0.98500E+00 0.18870E-09  0.15976E-01
0.666 0.98500E+00 0.27669E-09  0.38545E-01

En las figuras 5-18, 5-19 y 5-20 se pueden observar las distribuciones del campo eléctrico E,, del
desplazamiento eléctrico D, y de las tensiones o, en el RVE para una fraccion volumétrica de la fibra de v¢=
0.111.
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Figura 5-18. Distribucion de campo eléctrico E, para vi=0.111.
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Figura 5-19. Distribucion de desplazamientos eléctricos D, para v = 0.111.
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Figura 5-20. Distribucion de tensiones o5 para vs=0.111.

5.1.2.7 Comparacion de resultados

En este apartado se han comparado los valores de los coeficientes efectivos del material compuesto
piezoeléctrico PZT-5/polimero, obtenidos mediante nuestra metodologia de célculo, con los valores expuestos
en el articulo de Berger [20] para dicho material.

Los coeficientes efectivos se han calculado segin (4-9,...,4-19) a partir de los valores medios obtenidos de las
variables del problema electromecanico presentadas en las tablas 5-2 a 5-7, y se han registrado en archivos de
texto para poder ser procesados por MATLAB. Mediante una rutina de MATLAB se ha elaborado una gréfica
para cada coeficiente efectivo en la que se representa los valores obtenidos del coeficiente efectivo (en
ordenadas) para los 6 valores de v; definidos (en abcisas), y se representa igualmente los valores extraidos del
articulo de Berger para dicho coeficiente, para poder ser comparados.

Las figuras 5-21, 5-22, 5-23 y 5-24 muestran las gréficas con los resultados obtenidos mediante nuestra
metodologia y los resultados del articulo de Berger para los coeficientes elasticos, piezoeléctricos y
dieléctricos.
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Figura 5-21. Coeficientes elasticos efectivos. Comparacion entre valores del articulo de Berger [20] y

resultados de nuestra metodologia de célculo.
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Figura 5-22. Coeficientes elasticos efectivos. Comparacion entre valores del articulo de Berger [20] y

resultados de nuestra metodologia de célculo.
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Figura 5-23. Coeficientes piezoeléctricos efectivos. Comparacion entre valores del articulo de
Berger [20] y resultados de nuestra metodologia de célculo.
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Figura 5-24. Coeficientes dieléctricos efectivos. Comparacion entre valores del articulo de Berger
[20] y resultados de nuestra metodologia de calculo.

Analizando los gréaficos con la comparativa de resultados, se puede decir que los valores de los coeficientes
efectivos calculados con nuestra metodologia son bastante aproximados a los ofrecidos por el articulo de

Berger. En concreto, los coeficientes elasticos Cfff , Cf{f , Cfgf , Cgf , Cg’gf todos los coeficientes

piezoeléctricos e/, eSl/, ef1/ y el coeficiente dieléctrico £/ obtenidos por nuestra metodologia presentan

es3’,e
13 »*~33 ’~15
bastante similitud con los del articulo de Berger para todos los valores de v Los coeficientes Cf{f , ef{f

presentan similitud con los del articulo desde un punto de vista cualitativo, no obstante, para valores mayores
de v¢ guardan menos similitud. Estos coeficientes son afectados en mayor medida por el comportamiento del
compuesto en la zona de interfase entre fibra y matriz donde se esperaba mayor gradiente en la solucién. Esto
puede observarse en que los valores obtenidos para las variables &,5, E,, con las que se calculan estos dos
coeficientes, son los que menos se aproximan a 1, que es el valor que se ha impuesto para la resolucion de los
casos. Por lo tanto, con un mayor refinado del mallado de dicha zona se obtendran unos valores méas
aproximados para ambos coeficientes.

Por lo tanto, podemos decir que los resultados obtenidos son satisfactorios y nuestra metodologia de calculo
para la obtencion de los coeficientes efectivos de un material compuesto piezoeléctrico es valida.
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5.2 Influencia de la relacién de aspecto de inclusiones de BaTiO3 y tipo de matriz

Una vez validada nuestra metodologia de calculo, se va a emplear para analizar la influencia de la relacion de
aspecto de las inclusiones piezoeléctricas de un material compuesto sobre los coeficientes efectivos de dicho
material.

El material propuesto para este estudio es un compuesto de inclusiones de BaTiO; (BT) embebidas en una
matriz polimérica. Este material se ha seleccionado por su actual relevancia en investigacion, dado que se trata
de un compuesto piezoléctrico libre de plomo, respetuoso con el medio ambiente, y porque es susceptible de
ser fabricado de forma escalable mediante los novedosos procesos de fabricacion como la impresion 3D.

En este caso, se va a estudiar el material para los dos tipos de inclusiones siguientes:
¢ Inclusiones con alta relacién de aspecto: fibra continua
e Inclusiones con baja relacion de aspecto: particulas esféricas
Ademas, se va a incluir en el estudio el tipo de material de la matriz, considerando los dos siguientes:
e  Matriz polimérica no piezoeléctrica: PDMS
e Matriz polimérica piezoeléctrica: PVDF

Para la comparacion de resultados posterior entre los dos tipos de inclusiones analizadas se van a tener en
cuenta las siguientes consideraciones:

e Las inclusiones estaran alineadas y polarizadas en el eje X

e Ladisposicion de las inclusiones en el material seguiran el criterio de maxima compacidad dado que
es el mas adecuado para recrear una distribucion aleatoria

e Los coeficientes efectivos se obtendran para 6 valores distintos de la fraccién volumétrica de
inclusiones (vgr) en el intervalo 0.111 a 0.666, con pasos de 0.111

En la tabla 5-8 se muestran las propiedades de los materiales de los consituyentes del compuesto empleadas,
donde las unidades de las propiedades elasticas, piezoeléctricas y dieléctricas son N/m? C/m® y F/m

respectivamente. Para las propiedades dieléctricas se indica el coeficiente dieléctrico relativo Ei (adimensional)
0
porque este es el valor que debe ser introducido en ANSYS.

Tabla 5-8. Propiedades de los materiales BT, PDMS y PVDF

Cu(10) CL(10) Cis (109 Cx(10%) Cu(10) Ca(10) &5 ey o o =2
BT 275.1 1789 15155 164.8 54.3 1131 213 -2.69 3.65 1970 109
PDMS 0.3342 0.3329 0.3329 0.3342 0.0006671 0.0006671 - - - 272 272

PVDF 2621 1.071 1071 2621 0.7752 0.7752 0 0.024 -0027 8 8

Las propiedades del BT han sido extraidas de [22]. Las propiedades elasticas de las matrices poliméricas
PDMS y PVDF han sido calculadas segun (3-2) y (3-4) a partir de las constantes del material E y v. Estas
constantes y las propiedades piezoeléctricas y dieléctricas del PDMS y PVDF han sido extraidas de [8] y [23]
respectivamente.

A continuacién se van a detallar los modelos RVE elaborados con ANSY'S para un material compupesto con
fibra continua y un material compuesto con particulas esféricas empleados para el estudio de la influencia de la
relacion de aspecto de las inclusiones en los coeficientes efectivos del material.
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5.21 Modelo RVE de inclusiones de fibra continua

Para caracterizar el compuesto periddico piezoeléctrico con inclusiones de fibra, se ha elaborado el modelo
geomeétrico del RVE en ANSYS segun [21]. Considerando el criterio de maxima compacidad se ha tomado
una distribucion hexagonal de fibra con seccion circular, siendo esta la distribucion de maxima compacidad en
2D. Como se observa en la figura 5-25, en la distribucion hexagonal existe una relacion entre las dimensiones
contenidas en el plano perpendicular a la fibra, tal que:

a, = V3a, (5-2)

Donde a; y a, se van a considerar las semilongitudes del RVE en los ejes X3 y X,.

r"_'-\_)—'\_r'_'kﬂ A
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Figura 5-25. Seccion transversal del compuesto con inclusion de fibras continuas. Figura extraida de
[21].

Por tanto, el RVE se ha dispuesto con los lados paralelos a los ejes caracteristicos X; y Xs con dimension la

unidad, y el lado paralelo al eje X, segun (5-2). El diametro de la fibra (d) se ha definido en funcion de la
fraccion volumétrica de fibra (vgr) tal que:

8vgra;a, (5-3)
df = /—
T

En la figura 5-26 se muestra el modelo RVE elaborado para caracterizar el compuesto con inclusiones de fibra
continua.
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Figura 5-26. Modelo geométrico del RVE en ANSY'S.

Seguidamente, se han introducido las propiedades del material BT para las inclusiones y de los materiales
PDMS y PVDF para la matriz, recogidos en la tabla 5-7, y se han aplicado en el modelo a fibra y matriz
respectivamente.

Para realizar el mallado del modelo geométrico del RVE, se ha seleccionado el elemento SOLID226, el cual
segun la biblioteca de ANSYS es un elemento sélido 3D de 20 nodos disefiado para problemas de campos
acoplados. El elemento posee 3 grados de libertad en desplazamientos y 1 grado de libertad adicional para el
potencial eléctrico, lo que le permite ser usado para el problema electromecénico acoplado.

Debido a la simetria del modelo respecto al eje X5, el mallado se ha realizado mediante barrido, consiguiendo
de esta forma que la malla de nodos sea idéntica en las caras opuestas, lo cual es un requisito indispensable
para poder aplicar las condiciones de contorno periédicas. Para ello, se ha realizado un mallado bidimensional
de la cara frontal mediante elementos con forma triangular, dado que estos permiten una mejor transicion entre
elementos de distinto tamafio, y posteriormente se ha aplicado un barrido en direccién X, obteniéndose una
malla de elementos prismaticos de tipo SOLID226.

En cuanto al tamafio del mallado, se ha indicado un nivel de tamafio de elemento global, y se ha especificado
una division del mallado en la direccion de la fibra, y en la interfase entre fibra y matriz, para obtener un
mallado refinado en las zonas donde se espera un mayor gradiente en la solucion de elementos finitos.

En la figura 5-27 puede observarse el mallado del modelo para los valores minimo y maximo de la fraccion
volumétrica de inclusiones que han sido calculadas.
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Figura 5-27. Mallado para fracciones volumétricas v¢= 0.111 (izquierda) y v;= 0.666 (derecha).

5.2.2 Modelo RVE de inclusiones de particulas esféricas

Para caracterizar el compuesto periddico piezoeléctrico con inclusiones de particulas esféricas, se ha
considerado una estructura cdbica centrada en las caras, la cual esté indicada segun [24] como la distribucion
de méxima compacidad en 3D. Por ello, la disposicion de las particulas esféricas en el RVE guardaran la
disposicién mostrada en la figura 5-28.

Figura 5-28. Estructura cubica centrada en las caras. Figura extraida de [24].

El RVE se ha dispuesto con los lados paralelos a los 3 ejes caracteristicos con dimension la unidad. El
didmetro de las particulas esféricas (d,) se ha definido en funcién de la fraccion volumétrica de fibra (vsr) tal

que:
3|12vgra a,as (5-4)
d, = ’—
T
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Donde a; a, y a; son las semilongitudes del RVE en los ejes X;, X, y Xs. En la figura 5-29 se muestra el
modelo RVE elaborado para caracterizar el compuesto con inclusiones de particulas esféricas.

Figura 5-29. Modelo geométrico del RVE en ANSYS.

Seguidamente, se han introducido las propiedades del material BT para las inclusiones y de los materiales
PDMS y PVDF para la matriz, recogidos en la tabla 5-7, y se han aplicado en el modelo a particulas esféricas
y matriz respectivamente.

Para realizar el mallado del modelo geométrico del RVE, se ha seleccionado el elemento SOLID226, el cual
segun la biblioteca de ANSYS es un elemento sélido 3D de 20 nodos disefiado para problemas de campos
acoplados. El elemento posee 3 grados de libertad en desplazamientos y 1 grado de libertad adicional para el
potencial eléctrico, lo que le permite ser usado para el problema electromecanico acoplado.

Debido a las simetrias que presenta el modelo, se ha realizado el mallado con elementos tetraédricos de tipo
SOLID226, con los que se consigue una mejor adaptacion a la geometria del modelo, para un cuarto del
modelo geométrico y posteriormente mediante la funcion de simetria para los 3 ejes caracteristicos se ha
completado el mallado para el modelo completo, consiguiendo de esta forma que la malla de nodos sea
idéntica en las caras opuestas, lo cual es un requisito indispensable para poder aplicar las condiciones de
contorno periddicas definidas en el capitulo anterior.

En cuanto al tamafio del mallado, se ha indicado un nivel de tamafio de elemento global, y se ha especificado
una division del mallado en la interfase entre particulas y matriz, para obtener un mallado refinado en las zonas
donde se espera un mayor gradiente en la solucion de elementos finitos.

En la figura 5-30 puede observarse el mallado del modelo para los valores minimo y maximo de la fraccién
volumétrica de inclusiones que han sido calculadas.
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Figura 5-30. Mallado para fracciones volumétricas vy= 0.111 (izquierda) y v;= 0.666 (derecha).

5.2.3 Comparacion de resultados

Los modelos RVE elaborados en ANSYS para el material compuesto piezoeléctrico BT/polimero, uno con
inclusiones de fibra continua y otro con particulas esféricas, se han utilizado para obtener mediante nuestra
metodologia de calculo los coeficientes efectivos para 6 valores distintos de fraccién volumétrica de
inclusiones vgr para cada una de las combinaciones de constituyentes del material siguientes:

¢ Inclusiones de fibra continua de BT y matriz PDMS
¢ Inclusiones de fibra continua de BT y matriz PVDF
e Inclusiones de particulas esféricas de BT y matriz PDMS
o Inclusiones de particulas esféricas de BT y matriz PVDF

Los coeficientes efectivos que se han obtenido se han registrado en archivos de texto para poder ser
procesados por MATLAB. Mediante una rutina de MATLAB se ha elaborado una grafica para cada
coeficiente efectivo y tipo de inclusion en la que se representan los valores obtenidos del coeficiente efectivo
con los dos tipos de matriz (en ordenadas), para los 6 valores de vgr definidos (en abcisas).

Las figuras 5-31, 5-32, 5-33 y 5-34 muestran las graficas con los resultados obtenidos mediante nuestra
metodologia para cada coeficiente efectivo elastico, piezoeléctrico y dieléctrico, pudiéndose comparar en una
misma grafica los valores obtenidos del coeficiente para los dos tipos de matriz considerados, y a la vez
comparar mediante las dos graficas de cada fila los valores del coeficiente para los dos tipos de inclusiones.
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Figura 5-31. Coeficientes elasticos efectivos en funcion de la fraccion de volumen de BT.
Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de particulas esféricas y entre matriz
PDMS y PVDF.
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Figura 5-32. Coeficientes elasticos efectivos en funcion de la fraccion de volumen de BT.
Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de particulas esféricas y entre matriz
PDMS y PVDF.
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Figura 5-33. Coeficientes piezoeléctricos efectivos en funcion de la fraccion de volumen de BT.
Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de particulas esféricas y entre matriz
PDMS y PVDF.



49

" x10°® Fibra continua % 10°° Particulas esféricas
6
B Matriz PDMS B Matriz PDMS
137 & Matriz PVDF ] 557 #*  Matriz PVDF
12 f 5|
mr 45
£ 10} E o4t
(T i
ar ot 57 35
B 3l
7r 25
6 sl
5 15
0 0 20 30 40 50 B0 70 8O 0 0 20 30 40 50 60 70O 8O
Ver (%) Ver (%)
, «10°10 Fibra continua , 10710 Particulas esféricas
B Matriz PDMS B Matriz PDMS
®  Matriz PVDF #  Matriz PVDF
6 6
51 sl
£ £
Loy = 4
53 &7
i i
3r 3k
2 2
1 1
0 W 20 30 40 50 60 70 B8O 1] 0 20 30 40 50 60 70 80
Vr (%) Ver (%)

Figura 5-34. Coeficientes dieléctricos efectivos en funcién de la fraccion de volumen de BT.
Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de particulas esféricas y entre matriz
PDMS y PVDF.

Si analizamos los gréaficos con los resultados obtenidos, se han observado los siguientes aspectos para los
distintos coeficientes efectivos.

e Coeficientes elésticos

Los coeficientes Cf{f , Cfg ! Cfgf aumentan su valor al aumentar vgr, ligeramente para el tipo de matriz
PDMS y exponencialmente para el tipo de matriz PVDF. Comparando los dos tipos de inclusiones, presentan
comportamiento similar, obteniéndose mayores valores para las inclusiones de tipo particulas esféricas para los
valores de vgr calculados.

El coeficiente Cgf presenta distinto comportamiento segun el tipo de inclusion. Para el tipo de fibra continua

aumenta aproximadamente de forma lineal con respecto a vgr con valores similares para los dos tipos de
matriz obteniéndose mayores valores con este tipo de inclusion para vgr calculados.
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Por otro lado, para el tipo de particulas esféricas, aumenta de forma exponencial para el tipo de matriz PVDF y
apenas varia para el tipo PDMS.

Los coeficientes Cff{ T C(‘fg T aumentan su valor al incrementarse vgr para el tipo de matriz PVDF, sin embargo
para el tipo PDMS apenas varian. Comparando los dos tipos de inclusiones, presentan comportamiento
similar, obteniéndose mayores valores para las inclusiones de tipo particulas esféricas para los valores de vgr
calculados.

o Coeficientes piezoeléctricos

El coeficiente efgf aumenta su valor al aumentar vgr, ligeramente para el tipo de matriz PDMS y
exponencialmente para el tipo de matriz PVDF. Comparando los dos tipos de inclusiones, presentan
comportamiento similar, obteniéndose mayores valores para las inclusiones de tipo particulas esféricas para los

valores de vgr calculados.

El coeficiente eg ! presenta distinto comportamiento para cada tipo de inclusion. Para el tipo de fibra continua

aumenta aproximadamente de forma lineal con respecto a vgr con valores similares para los dos tipos de
matriz, mientras que para el tipo de particulas esféricas, aumenta de forma exponencial para el tipo de matriz
PVDF y apenas varia para el tipo PDMS. Comparando ambos tipos de inclusiones, se obtienen mayores
valores para las inclusiones de tipo fibra continua para los valores de vgr calculados.

El coeficiente efgf presenta comportamiento similar si comparamos los dos tipos de inclusiones y los dos
tipos de matriz, en todos los casos aumenta de forma aproximadamente lineal al aumentar vgr. Se obtienen

valores algo mayores para el tipo de fibra continua.

e Coeficientes dieléctricos

Los coeficientes efff , e_gf presentan comportamiento similar si comparamos los dos tipos de inclusiones y los

dos tipos de matriz, en todos los casos aumentan de forma aproximadamente lineal al aumentar vgr. Se
obtienen valores mayores para el tipo de fibra continua para los valores de vgr calculados.

5.3 Influencia de matriz con CNT
En este apartado se va a analizar la influencia de la adicion de CNTs en la matriz del material compuesto
piezoeléctrico sobre los coeficientes efectivos de dicho material.

Para ello, se va a considerar el material compuesto de inclusiones de BT embebidas en una matriz polimérica
con una adicién en su matriz de CNTSs del tipo MWCNT (15,15) y sin aglomeraciones, es decir E=C.

En este caso, se van a estudiar las siguientes configuraciones del material todas ellas con adicion de CNTs en
la matriz polimérica:

e Material con inclusiones BT de fibra continua y matriz PDMS
e Material con inclusiones BT de fibra continua y matriz PVDF
e Material con inclusiones BT de particulas esféricas y matriz PDMS
e Material con inclusiones BT de particulas esféricas y matriz PVDF

Como se ha descrito en el apartado 3.4, la adicion de CNTs en la matriz polimérica se ha modelado mediante
la modificacion de las propiedades efectivas de dicha matriz. Se ha considerado que se producen
modificaciones en las propiedades elasticas y dieléctricas, mientras que las piezoeléctricas no varian. Ademas,
se indico que la variacion de las propiedades dieléctricas con la fraccion en volumen de CNTs (fent) S€
produce de acuerdo al comportamiento de percolacion. Por ello, se van a calcular los coeficientes efectivos
para 3 valores de fcyr relativas al limite de percolacion f:
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fent = {0.1f,,0.5f,,0.99f,} (5-4)

Para el caso de adicion de CNTSs sin aglomeraciones (£=C) el valor del limite de percolacion es f. = 0.608
segun [15], por lo que los coeficientes se han calculado para los 3 valores de fraccién volumétrica de CNTs
font = {0.061, 0.304, 0.602}. Para cada valor de fonr Se han calculado las propiedades elasticas y dieléctricas
de las matrices PDMS y PVDF con adicion de CNTSs.

Las propiedades elasticas modificadas de la matriz se han calculado mediante una rutina de MATLAB, en la
que se ha implementado las ecuaciones (3-5), (3-6) y (3-7) para obtener las constantes efectivas Eﬁlf ! vﬁlf T de
la matriz con adicion de CNT a partir de las constantes de la matriz y los modulos elésticos de Hill de los
CNT. Los modulos de Hill se obtuvieron con anterioridad mediante una rutina de MATLAB a partir de las
constantes elasticas de los CNT obtenidas de [14] segln sus indices (15,15). A partir de las constantes
efectivas calculadas Efnf f , vﬁlf f para un valor de fcnr Se obtienen las propiedades efectivas de la matriz con
adicion de CNTs segun (3-2) y (3-4). Las rutinas de MATLAB seran descritas en el Anexo.

Las propiedades dieléctricas modificadas de la matriz se han calculado segin (3-8) para cada valor de fenr,
teniendo en cuenta que para adicion de CNTS sin aglomeraciones (=C) el limite de percolacion es f. = 0.608, y
tomando un valor del exponente critico p=1.2 [10].

En la tabla 5-9, 5-10 y 5-11 se muestran las propiedades efectivas de las matrices PDMS y PVDF calculadas
para los 3 valores de fcyt, donde las unidades de las propiedades elésticas, piezoeléctricas y dieléctricas son
N/m? C/m? y F/m respectivamente. Para las propiedades dieléctricas se indica el coeficiente dieléctrico

relativo Ei (adimensional) porque este es el valor que debe ser introducido en ANSYS. Las propiedades de las
0
inclusiones de BT son tomadas de la tabla 5-7.

Tabla 5-9. Propiedades efectivas de las matrices PDMS y PVDF para foyt= 0.061

Cua(10%) Cp2(10%) Cis(10°) C(10°) Cas(109) Cos(109) €15 €15 &5 = =2
PDMS 0.5058 0.3894 0.3894 0.5058 0.05819 0.05819 - - - 3.09 3.09

PVDF 2.798 1.132 1132 2798 0.8331 0.8331 0 0.024 -0.027 9.08 9.08

Tabla 5-10. Propiedades efectivas de las matrices PDMS y PVDF para fenr= 0.304

11
Cu (109) Cp (109) Cis (109) Cs (109) Cu (109) Ces (109) €15 €13 €33 Ee_o E:_;
PDMS 1196 0.6218 0.6218 1196 0.2873 0.2873 - — - 6.25 6.25

PVDF 3485  1.355 1355  3.485 1.065 1.065 0 0.024 -0.027 18.38 18.38

Tabla 5-11. Propiedades efectivas de las matrices PDMS y PVDF para fcnr= 0.602

Cu (109) Cp (109) Cis (109) Css (109) Cu (109) Ces (109) €15 €13 €33 %)1 663_;
PDMS 2.044 09055 09055 2.044 05692 05692 - — - 694.18 694.18

PVDF  4.337 1.637 1637  4.337 1.350 1350 0 0.024 -0.027 2041.70 2041.70




52 Resultados

Nuevamente, los modelos RVE descritos en los apartados 5.2.1 y 5.2.2 para el material compuesto
piezoeléctrico BT/polimero, uno con inclusiones de fibra continua y otro con particulas esféricas, se han
utilizado para obtener mediante nuestra metodologia de célculo los coeficientes efectivos para 6 valores
distintos de fraccién volumétrica de inclusiones vgr (igual que en apartado 5.2), para un valor dado de fraccion
volumétrica de nanotubos. Este proceso se ha realizado para 3 valores distintos de fenr (0.061, 0.304, 0.602),
para cada una de las siguientes combinaciones de constituyentes del material con adicion de CNTSs sin
aglomeraciones:

e Inclusiones de fibra continua de BT y matriz PDMS
e Inclusiones de fibra continua de BT y matriz PVDF
e Inclusiones de particulas esféricas de BT y matriz PDMS
e Inclusiones de particulas esféricas de BT y matriz PVDF

Los coeficientes efectivos que se han obtenido se han registrado en archivos de texto para poder ser
procesados por MATLAB. Mediante una rutina de MATLAB se ha elaborado una gréfica para cada
coeficiente efectivo, tipo de inclusién y de matriz, en la que se representan los valores obtenidos del
coeficiente efectivo para cada valor de vgr (en ordenadas), para los 3 valores de fcnr definidos (en abcisas).

Las figuras 5-35, 5-36, 5-37 y 5-38 muestran las gréaficas con los resultados obtenidos mediante nuestra
metodologia para cada coeficiente efectivo elastico, piezoeléctrico y dieléctrico para el tipo de matriz PDMS,
pudiéndose comparar en una misma grafica los valores obtenidos del coeficiente para los 6 valores de vgr
considerados, y a la vez comparar mediante las dos graficas de cada fila los valores del coeficiente para los dos
tipos de inclusiones.
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Figura 5-35. Coeficientes elasticos efectivos de material BT/PDMS/CNT en funcion de la fraccién
de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de particulas
esféricas para 6 valores distintos de vgr.
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Figura 5-36. Coeficientes elasticos efectivos de material BT/PDMS/CNT en funcion de la fraccién

de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de particulas
esféricas para 6 valores distintos de vgr.
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Figura 5-37. Coeficientes piezoeléctricos efectivos de material BT/PDMS/CNT en funcion de la
fraccién de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de
particulas esféricas para 6 valores distintos de vgr.
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Figura 5-38. Coeficientes dieléctricos efectivos de material BT/PDMS/CNT en funcion de la
fraccién de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de
particulas esféricas para 6 valores distintos de vgr.

Las figuras 5-39, 5-40, 5-41 y 5-42 muestran las graficas con los resultados obtenidos mediante nuestra
metodologia para cada coeficiente efectivo elastico, piezoeléctrico y dieléctrico para el tipo de matriz PVDF,
pudiéndose comparar en una misma grafica los valores obtenidos del coeficiente para los 6 valores de vgr
considerados, y a la vez comparar mediante las dos gréficas de cada fila los valores del coeficiente para los dos

tipos de inclusiones.
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Figura 5-39. Coeficientes elasticos efectivos de material BT/PVDF/CNT en funcién de la fraccion
de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de particulas
esféricas para 6 valores distintos de vgr.
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Figura 5-40. Coeficientes elasticos efectivos de material BT/PVDF/CNT en funcion de la fraccion
de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de particulas
esféricas para 6 valores distintos de vgr.
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Figura 5-41. Coeficientes piezoeléctricos efectivos de material BT/PVDF/CNT en funcidn de la
fraccion de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de
particulas esféricas para 6 valores distintos de Vgr.
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Figura 5-42. Coeficientes dieléctricos efectivos de material BT/PVDF/CNT en funcion de la
fraccién de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e inclusiones de
particulas esféricas para 6 valores distintos de vgr.

Si analizamos los gréaficos con los resultados obtenidos, se han observado los siguientes aspectos para los
distintos coeficientes efectivos.

e Coeficientes elasticos

Los coeficientes Cf{f , Cf{f , Cf{ T aumentan su valor de forma aproximadamente lineal al aumentar fcyr,
siendo mayor este incremento para valores mayores de vgr. Comparando los dos tipos de inclusiones,
presentan comportamiento similar, obteniéndose mayores valores para las inclusiones de tipo particulas
esfeéricas. Respecto al tipo de matriz, los aumentos de valor son més acusados para el tipo PDMS, pero el tipo
PVDF presenta valores mayores.

El coeficiente Cgf presenta distinto comportamiento segun el tipo de inclusién. Para el tipo de fibra continua
se mantiene constante respecto a fcnt Yy Ver, Mientras que para el tipo particulas esféricas aumenta
aproximadamente de forma lineal, obteniéndose valores mayores al aumentar font Y Ver. Si comparamos el
tipo de matriz el comportamiento es similar observandose mayores valores para el tipo PVDF para fent Y Vet
calculados.
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Los coeficientes C¢17, ¢/ aumentan su valor de forma aproximadamente lineal al aumentar fcyr, siendo

mayor este incremento para valores mayores de vgr. Comparando los dos tipos de inclusiones, presentan
comportamiento similar, obteniéndose mayores valores para las inclusiones de tipo particulas esféricas.
Respecto al tipo de matriz, los aumentos de valor son mas acusados para el tipo PDMS, pero el tipo PVDF
presenta valores mayores.

o Coeficientes piezoeléctricos

El coeficiente ef;‘ff aumenta su valor al aumentar fenr, de forma mas acusada cuanto mayor €S Vgr.

Comparando los dos tipos de inclusiones, presentan comportamiento similar, obteniéndose mayores valores
para las inclusiones de tipo particulas esféricas para los valores de vgr calculados. Respecto a los dos tipos de
matriz, las variaciones son mas acusadas para el tipo PDMS, pero el tipo PVDF presenta valores mayores.

El coeficiente e§§f presenta distinto comportamiento segun el tipo de inclusion. Para el tipo de fibra continua
se mantiene constante respecto a fenr Y Ve, mientras que para el tipo particulas esféricas aumenta, siendo este
incremento mas acusado al aumentar vgr, no obstante se obtienen mayores valores con el tipo fibra. Si
comparamos el tipo de matriz, el comportamiento es similar observandose mayores valores para el tipo PVDF.

El coeficiente efg‘ ! presenta comportamiento similar para los dos tipos de inclusion y matriz, aumenta su valor
ligeramente al aumentar fonr Y Ver. Si comparamos el tipo de matriz, se observan mayores valores para el tipo
PVDF, igualmente ocurre con la fibra si comparamos tipo de inclusion.

e Coeficientes dieléctricos

El coeficiente eff ! presenta comportamiento similar si comparamos los dos tipos de inclusiones, se mantiene
constante y empieza a aumentar para valores de fcnr mayores a 0.3, mientras que para Vgr aumentan
ligeramente con el incremento de este. Se obtienen valores ligeramente mayores para el tipo fibra contiuna.
Respecto al tipo de matriz, los aumentos a partir de valores de foyt mayores a 0.3 son mas acusados para el
tipo PVDF y se obtienen mayores valores que para PDMS.

El coeficiente egf presenta comportamiento similar si comparamos los dos tipos de inclusiones, se mantiene

constante y empieza a aumentar para valores de foyt mayores a 0.3 de forma acusada, mientras que para Vet
disminuye con el incremento de este para valores de fcyr mayores a 0.3. Se obtienen valores similares para los
dos tipos de inclusion. Respecto al tipo de matriz, se observa comportamiento similar y se obtienen mayores
valores para el tipo PVDF.

5.4 Influencia de matriz con aglomeraciones de CNTs
En este apartado se va a analizar la influencia de la adicién de CNTs en la matriz del material compuesto
piezoeléctrico sobre los coeficientes efectivos de dicho material cuando presenta aglomeraciones de CNTSs.

Para ello, se va a considerar el material compuesto de inclusiones de BT embebidas en una matriz polimérica
con una adicion en su matriz de CNTSs del tipo MWCNT (15,15) y con aglomeraciones (£=0.50).

En este caso, se van a estudiar las siguientes configuraciones del material todas ellas con adicion de CNTs en
la matriz polimérica:

e Material con inclusiones BT de fibra continua y matriz PDMS
e Material con inclusiones BT de particulas esféricas y matriz PDMS

La adicion de CNTSs con existencia de aglomeraciones se ha modelado de igual forma que en el apartado 5.3.
Para el caso de adicién de CNTs con aglomeraciones (£=0.5C) el valor del limite de percolacion va a depender
del parametro . En este caso, se va a hacer el estudio para 3 valores de  (0.15, 0.4, 0.57), por lo que se tendra
los siguientes limites de percolacion:
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Tabla 5-12. Pardmetro de aglomeracion C y su limite de percolacion asociado. Extraido de [10].

f. 0.7 09  1.09
C 015 040 057

Los coeficientes efectivos se han analizado para los 3 valores de ¢ indicados en la tabla 5-11, por lo que segun
(5-4) y dado que f. varia con (, para cada valor de ( se han analizado 3 valores de fcyr . Por tanto, se han
calculado las propiedades elasticas y dieléctricas de la matriz PDMS con adicion de CNTs para 9 valores de

fCNT-

Tabla 5-13. Valores de fcnr para cada valor de ¢

¢ 0.1f, 0.5f, 0.99f,
0.15 0.07 0.09 0.109
0.40 0.35 0.45 0.545
0.57 0.693 0.891 1.079

Las propiedades elasticas modificadas de la matriz se han calculado mediante una rutina de MATLAB, en la

gue se ha implementado las ecuaciones (3-5), (3-6) y (3-7) para obtener las constantes efectivas E,f{ ! v,f{ T de
la matriz con adicion de CNT a partir de las constantes de la matriz y los mddulos elasticos de Hill de los
CNT. Los modulos de Hill se obtuvieron con anterioridad mediante una rutina de MATLAB a partir de las
constantes elasticas de los CNT obtenidas de [14] segln sus indices (15,15). A partir de las constantes

efectivas calculadas E,‘;f ! v,‘;f T para un valor de foyr se obtienen las propiedades efectivas de la matriz con
adicion de CNTSs segun (3-2) y (3-4). Las rutinas de MATLAB seran descritas en el Anexo.

Las propiedades dieléctricas modificadas de la matriz se han calculado segin (3-8) para cada valor de fer,
teniendo en cuenta los valores del limite de percolacion de la tabla 5-11, y tomando un valor del exponente
critico p=1.2 [10].

En la tabla 5-14, 5-15 y 5-16 se muestran las propiedades efectivas de la matriz PDMS calculadas para los 3
valores de ¢, donde las unidades de las propiedades elésticas, piezoeléctricas y dieléctricas son N/m?, C/m*y
F/m respectivamente. Para las propiedades dieléctricas se indica el coeficiente dieléctrico relativo —

€o
(adimensional) porque este es el valor que debe ser introducido en ANSYS.

Las propiedades de las inclusiones de BT son tomadas de la tabla 5-7.

Tabla 5-14. Propiedades efectivas de las matriz PDMS para {=0.15

fonr Cu (109) Cp (109) Cis (109) Css (109) Cu (109) Ces (109) €15 €13 €33 % E:Tz
0.07 05267 03974 03974 05267 0.06469 0.06469 — - — 3.09 3.09
0.35 1297 06532 06532 1297 03217 03217 - - — 625 6.25

0.693 2249 09729 09729 2249 06379 06379 - - — 683.23 683.23
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Tabla 5-15. Propiedades efectivas de las matriz PDMS para {= 0.40

fonr  Cu (10°) Ci2 (10°) Ci3(10%) Cgs(10°) Cas (10%) Cgs(10%) €35 €13 €3 %)1 6:73
0.09 05699 04144 04144 05699 0.07776 007776 — — — 3.09 3.09
045 1490 0.7206 0.7206 1490 03846 03846 - - - 625 6.25

0.891 2.622 1.097 1.097 2622 07625 0.7625 - — 683.23 683.23

Tabla 5-16. Propiedades efectivas de las matriz PDMS para {= 0.57

fonr Cu (109) Cp (109) Cis (109) Cs (109) Cu (109) Ces (109) €15 €13 €33 %)1 6:73

0.109 05990 0.4267 0.4267 0.5990 0.08616 0.08616 - — 309 3.09
0545 1.622 07704 0.7704 1622 04259 04259 - - — 625 6.25
1.079 2.863 1.175 1.175 2863 08439 08439 - - — 675.79 675.79

Nuevamente, los modelos RVE descritos en los apartados 5.2.1 y 5.2.2 para el material compuesto
piezoeléctrico BT/polimero, uno con inclusiones de fibra continua y otro con particulas esféricas, se han
utilizado para obtener mediante nuestra metodologia de célculo los coeficientes efectivos para 6 valores
distintos de fraccion volumétrica de inclusiones vgr (igual que en apartado 5.2), para un valor dado de fraccion
volumétrica de nanotubos. Este proceso se ha realizado para 9 valores distintos de fenr (3 valores de fent por
cada valor de (), para cada una de las siguientes combinaciones de constituyentes del material con adicion de
CNTs con aglomeraciones:

¢ Inclusiones de fibra continua de BT y matriz PDMS
¢ Inclusiones de particulas esféricas de BT y matriz PDMS

Los coeficientes efectivos que se han obtenido se han registrado en archivos de texto para poder ser
procesados por MATLAB. Mediante una rutina de MATLAB se ha elaborado una gréafica para cada
coeficiente efectivo y tipo de inclusién, en la que se representan los valores obtenidos del coeficiente efectivo
para cada valor de ¢ (en ordenadas), para los 3 valores de fcnr definidos para cada ¢ (en abcisas).

Las figuras 5-43, 5-44, 5-45 y 5-46 muestran las graficas con los resultados obtenidos mediante nuestra
metodologia para cada coeficiente efectivo elastico, piezoeléctrico y dieléctrico para vyg = 0.111, pudiéndose
comparar en una misma grafica los valores obtenidos del coeficiente para los 4 valores de  considerados, y a
la vez comparar mediante las dos graficas de cada fila los valores del coeficiente para los dos tipos de
inclusiones.
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Figura 5-43. Coeficientes elasticos efectivos de material BT/PDMS/CNT con vgr=11.1% en
funcion de la fraccion de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e
inclusiones de particulas esféricas para 4 valores de C.
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Figura 5-44. Coeficientes elasticos efectivos de material BT/PDMS/CNT con vgr=11.1% en
funcion de la fraccion de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e
inclusiones de particulas esféricas para 4 valores de .
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Figura 5-45. Coeficientes piezoeléctricos efectivos de material BT/PDMS/CNT con vgr=11.1% en
funcion de la fraccion de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e
inclusiones de particulas esféricas para 4 valores de .
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Figura 5-46. Coeficientes dieléctricos efectivos de material BT/PDMS/CNT con vgr=11.1% en
funcidn de la fraccién de volumen de CNT. Comparacién entre inclusiones de fibra continua e
inclusiones de particulas esféricas para 4 valores de C.
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Las figuras 5-47, 5-48, 5-49 y 5-50 muestran las graficas con los resultados obtenidos mediante nuestra
metodologia para cada coeficiente efectivo elastico, piezoeléctrico y dieléctrico para vig = 0.666, pudiéndose
comparar en una misma grafica los valores obtenidos del coeficiente para los 4 valores de  considerados, y a
la vez comparar mediante las dos graficas de cada fila los valores del coeficiente para los dos tipos de

inclusiones.
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Figura 5-47. Coeficientes elasticos efectivos de material BT/PDMS/CNT con vgr=66.6% en
funcion de la fraccion de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e
inclusiones de particulas esféricas para 4 valores de .
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Figura 5-48. Coeficientes elasticos efectivos de material BT/PDMS/CNT con vgr=66.6% en
funcion de la fraccion de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e
inclusiones de particulas esféricas para 4 valores de C.
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Figura 5-49. Coeficientes piezoeléctricos efectivos de material BT/PDMS/CNT con vgr=66.6% en
funcion de la fraccion de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e
inclusiones de particulas esféricas para 4 valores de .
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Figura 5-50. Coeficientes dieléctricos efectivos de material BT/PDMS/CNT con vgr=66.6% en
funcion de la fraccion de volumen de CNT. Comparacion entre inclusiones de fibra continua e
inclusiones de particulas esféricas para 4 valores de C.

Si analizamos los gréficos con los resultados obtenidos, se han observado los siguientes aspectos para los
distintos coeficientes efectivos.

e Coeficientes elésticos

Los coeficientes /7, cZI7, celf, cgl7, ccl7, cSI7 presentan comportamiento similar para todos los
valores de { analizados, aumentando de forma aproximadamente lineal al aumentar fcnr. Igualmente se

observa ligera tendencia a un valor ligeramente mayor de los coeficientes al disminuir el valor de . Si
comparamos los tipos de inclusion, se obtienen valores similares salvo para Cg ! que registra valores mayores
para el tipo fibra. Respecto a vgr, la tendencia es similar para distintos fracciones de inclusiones, obteniéndose
valores mayores de los coeficientes para mayores valores de Vgr.
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o Coeficientes piezoeléctricos

El coeficiente e{]” presenta comportamiento similar para todos los valores de ¢ analizados, aumentando de
forma aproximadamente lineal al aumentar fcyr para el tipo fibra, mientras que para el tipo particulas esféricas
la tendencia es ligeramente exponencial, es decir el coeficiente varia mas acusadamente al disminuir {. Por
otro lado, se obtienen mayores valores para el tipo particulas esféricas. Respecto a vgr, 10s comportamientos
son similares y se obtienen valores mayores del coeficiente para mayores valores de Vgr.

El coeficiente egf presenta distinto comportamiento segun el tipo de inclusion. Para el tipo de fibra continua
presenta tendencia lineal disminuyendo al aumentar fenr, Mientras que para el tipo particulas esféricas muestra
tendencia ligeramente exponencial aumentando al incrementarse fcyr, del mismo modo que se obtienen
mayores valores al disminuir {. Respecto a vgr, l0s comportamientos son similares y se obtienen valores
mayores del coeficiente para mayores valores de vgr.

El coeficiente ef£ ! presenta comportamiento y valores similares para los dos tipos de inclusion, aumentando
de forma exponencial al aumentar foyr, del mismo modo aumentando més acusadamente al disminuir .
Respecto a vgr, los comportamientos son similares y se obtienen valores mayores del coeficiente para mayores
valores de Vgr.

e Coeficientes dieléctricos

El coeficiente ef{f presenta comportamiento similar si comparamos los dos tipos de inclusiones, se mantiene
constante para valores bajos de font Y aumenta de forma exponencial para valores altos. Ademas, se observa
que el coeficiente aumenta mas drésticamente a menor feyr mientras mas bajo sea el valor de . Por otro lado,
se obtienen valores mayores para el tipo fibra. Respecto a vgr, los comportamientos son similares y se obtienen
valores mayores del coeficiente para mayores valores de Vgr.

El coeficiente egf presenta comportamiento similar si comparamos los dos tipos de inclusiones y valores
similares, se mantiene constante para valores bajos de font y aumenta de forma exponencial para valores altos.
Ademas, se observa que el coeficiente aumenta més drasticamente a menor foyr mientras mas bajo sea el valor
de C. Respecto a vgr, los comportamientos son similares y se obtienen valores mayores del coeficiente para
menores valores de vgr.
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gue se han extraido a partir de los resultados obtenidos de las mismas. Ademas, se propondran lineas de

E n este capitulo se van a exponer las acciones que se han llevado a cabo en este trabajo y las conclusiones
trabajo futuras encaminadas a ampliar el alcance de los estudios aqui desarrollados.

6.1 Resumen

En este trabajo se ha desarrollado una metodologia de célculo para la obtencion de las propiedades efectivas de
materiales compuestos piezoeléctricos periddicos basada en la modelizacion micromecénica del material. Para
tal fin, se han expuesto los fundamentos de la metologia elaborada, los cuales son, las ecuaciones constitutivas
del material piezoeléctrico, el método del elemento de volumen representativo, en el cual estan basados los
modelos micromecénicos empleados en este estudio, y la técnica de homogeneizacion numérica, utilizada para
predecir las propiedades efectivas del material piezoeléctrico.

Mediante nuestra metodologia de calculo, se ha realizado la modelizacion micromecéanica del compuesto
piezoeléctrico periddico y la resolucion numérica de dicho modelo mediante el método de los elementos
finitos. Para ello, mediante el programa de elementos finitos ANSYS, se ha elaborado un modelo de elementos
finitos, se han aplicado las condiciones de contorno periodicas sobre el modelo y se han calculado las
propiedades efectivas del material.

Posteriormente, se ha llevado a cabo una validacion de nuestra metodologia de calculo mediante la resolucién
de un caso de compuesto piezoeléctrico periddico extraido de Berger [20], y se ha empleado para estudiar la
influencia de determinados factores en las propiedades efectivas del material piezoeléctrico BT/polimero. Se
ha estudiado la influencia de la relacion de aspecto de las inclusiones piezoeléctricas de BT y el material
polimérico de la matriz, analizando los casos de inclusiones de fibra continua (alta relacién de aspecto) e
inclusiones de particulas esféricas (baja relacién de aspecto), y a su vez la utilizacion de una matriz no
piezoeléctrica (PDMS) y una piezoeléctrica (PVDF). Ademas, se ha estudiado la influencia de la adicion de
CNTs en la matriz polimérica del compuesto BT/polimero, analizdndose para los dos tipos de inclusiones y los
dos tipos de material de la matriz citados anteriormente. Finalmente, se ha analizado la influencia de la
aparicion de aglomeraciones de CNTs en el compuesto BT/PDMS con adicién de CNTs. La modelizacion del
compuesto piezoeléctrico, asi como la adicion de CNTs al mismo, se han basado en la modelizacion 2D
propuesta en [10].

6.2 Conclusiones

A la vista de los resultados obtenidos de la validacion de la metodologia de calculo desarrollada en este trabajo
para la obtencion de las propiedades efectivas de un compuesto piezoeléctrico periddico, y de los estudios
llevados a cabo para analizar la influencia de distintos factores en las propiedades efectivas de dicho material,
podemos extraer las siguientes conclusiones:

e Se ha comprobado la validez de la metodologia de calculo desarrollada para obtener las propiedades
efectivas de un compuesto piezoeléctrico periddico. Este hecho se ha constatado por la buena
coincidencia que presentan los resultados obtenidos con nuestra metodologia para un caso de
compuesto piezoeléctrico periddico con los resultados para dicho caso expuesto por Berger en [20].
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Resumen y conclusiones

Desde el punto de vista de la relacion de aspecto de las inclusiones en el material BT/polimero, se ha
observado que los coeficientes elasticos presentan mayores aumentos para particulas esféricas frente

al aumento de vgr, excepto el coeficiente Cg ! gue presenta valores mayores para fibra continua. Si
comparamos los dos tipos de matriz, los coeficientes elasticos aumentan considerablemente con

matriz PVDF, mientras que apenas varian con PDMS, salvo C;i:f , que presenta aumentos similares
para los dos tipos de matriz. En cuanto a los coeficientes piezoeléctricos, frente a un aumento de vgr,
efg’f presenta mayor aumento para particulas esféricas, mientras que e§§f , ef_i:f exhiben mayor
aumento para fibra continua. Respecto al tipo de matriz, todos los coeficientes piezoeléctricos

muestran aumentos con matriz PVDF, mientras que con matriz PDMS solo exhiben aumentos

significativos efg.ff y e;’;‘f con fibra continua. Por dltimo, los coeficientes dieléctricos presentan
mayores aumentos con fibra continua frente al aumento de vgr, Y exhiben aumentos significativos con
los dos tipos de matriz, ligeramente mayores con PVDF.

Del analisis de la influencia en los coeficientes efectivos de la adicion de CNTs en la matriz del
compuesto BT/polimero, se ha observado que los coeficientes elasticos aumentan al aumentar feyrcon

los dos tipos de inclusiones aunque se consiguen mayores valores con particulas esféricas. Estos

aumentos son mayores para mayores valores de vgr, excepto para el coeficiente C_gf con fibra

continua, que apenas varia. Respecto al tipo de matriz, los coeficientes elasticos muestran aumentos
con los dos tipos de matriz, presentando mayores valores con matriz PVDF. En cuanto a los

coeficientes piezoeléctricos, frente a un aumento de fcyy, Se producen mayores aumentos con

particulas esféricas, sobre todo a medida que aumenta vgr, excepto para eg T con fibra gue permanece

constante. No obstante, egf , efgj T exhiben mayor valor con fibra. Si comparamos tipos de matriz, las

variaciones son iguales, pero se obtienen mayores valores con PVVDF. Con respecto a los coeficientes

dieléctricos, presentan valores similares con los dos tipos de inclusiones. Estos no varian para font

menores a 0.3 y para valores mayores a 0.3 aumentan. efff exhibe mayores valores al aumentar vgr,

mientras que e§§f presenta mayores valores para vgr menores, para valores de foyt mayores a 0.3.
Respecto al tipo de matriz, las variaciones de los coeficientes dieléctricos son iguales, pero se obtienen
mayores valores con PVDF.

Del analisis de la influencia en los coeficientes efectivos de la aparicién de aglomeraciones de CNTs
en la matriz del compuesto BT/PDMS con adicién de CNTSs, se ha observado que los coeficientes
elésticos reducen su valor ligeramente al aumentar las aglomeraciones de la misma forma con los dos
tipos de inclusiones, y este hecho se acrecienta con el aumento de fcnr. Con los coeficientes

piezoeléctricos ocurre igual, siendo la reduccién mas significativa para el coeficiente efg I Respecto a
los coeficientes dieléctricos, exhiben el mismo comportamiento para los dos tipos de inclusiones, para
fent bajos no varian, mientras que para font mayores a 0.3, se reducen drasticamente al aumentar las
aglomeraciones.

6.3 Trabajos futuros

En este trabajo se ha desarrollado una metologia de calculo para el analisis de las propiedades efectivas del
compuesto piezoeléctrico periddico y se ha mostrado las capacidades de la misma mediante diversos anélisis.
Con el fin de mejorar las prestaciones de esta herramienta y ampliar su alcance se proponen las siguientes
lineas de trabajo:

Estudio de la influencia de las propiedades del mallado del modelo de elementos finitos en la
precision de los coeficientes efectivos del compuesto piezoeléctrico calculados, para lo que habria que
contar con mayor capacidad computacional.
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Andlisis de la influencia de la direccion de polarizacion de las inclusiones en los coeficientes efectivos
del material.

Obtencion de coeficientes efectivos de compuesto piezoeléctrico con inclusiones distribuidas
aleatoriamente.

Estudio para la obtencion de las propiedades térmicas de compuesto piezoeléctrico.

Estudio de la influencia de los pardmetros de la fabricacién mediante impresion 3D en las propiedades
efectivas del material.
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ANEXO

En este anexo se van a describir brevemente las rutinas de los programas comerciales ANSYS y MATLAB
empleadas en este trabajo.

A. Rutinas de ANSYS

e SRECOVER.mac

Rutina extraida de [13] con la que se obtiene las componentes de la tensién media del modelo RVE

e EPELRECOVER.mac

Rutina analoga a SRECOVER.mac con la que se obtiene las componentes de la deformacion media del
modelo RVE.

e VALIDACION_CCl.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para la validacién de la metodologia de
calculo desarrollada, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC1, calcula
los coeficientes Cy4, Cy, para distintos valores de vz, y los guarda en un archivo de texto.

e VALIDACION_CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para la validacién de la metodologia de
calculo desarrollada, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC2, calcula
los coeficientes Cy3, Cs3 para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de texto.

e VALIDACION_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para la validacion de la metodologia de
calculo desarrollada, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC3, calcula
los coeficientes Cy, para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de texto.

e VALIDACION_CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para la validacion de la metodologia de
calculo desarrollada, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC4, calcula
los coeficientes Cqg para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de texto.

e VALIDACION_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para la validacién de la metodologia de
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célculo desarrollada, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC5, calcula
los coeficientes ey3, €33, €33 para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de texto.

e VALIDACION_CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para la validacién de la metodologia de
célculo desarrollada, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC6, calcula
los coeficientes e;3, €5 para distintos valores de v, y los guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS_CC1l.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CCL, calcula los coeficientes Cy, Cy, para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de
texto.

e FIBRA+PDMS_CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CC2, calcula los coeficientes Ci3, Ca3 para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de
texto.

e FIBRA+PDMS_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CC3, calcula los coeficientes Cy4, para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de texto.

o FIBRA+PDMS_CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CC4, calcula los coeficientes Cgg para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de texto.

o FIBRA+PDMS_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CC5, calcula los coeficientes s, €33, €33 para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de
texto.

e FIBRA+PDMS_CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CC6, calcula los coeficientes €11, €15 para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de
texto.

e FIBRA+PVDF_CCl.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
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de contorno CC1, calcula los coeficientes Cy;, C;, para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de
texto.

¢ FIBRA+PVDF_CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CC2, calcula los coeficientes Cy3, Cs; para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de
texto.

e FIBRA+PVDF_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CC3, calcula los coeficientes Cy44 para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PVDF_CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CC4, calcula los coeficientes Cqg para distintos valores de vy, y l0s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PVDF_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CC5, calcula los coeficientes e;s, €33, €33 para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de
texto.

e FIBRA+PVDF_CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de condiciones
de contorno CC6, calcula los coeficientes €5, €15 para distintos valores de vy, y los guarda en un archivo de
texto.

e FIBRA+PDMS+CNT_CCl.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cy;, Cy, para distintos valores de vs y fent, Y
los guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+CNT _CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicién de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes Cy3, Cs3 para distintos valores de v; Y fent, Y
los guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+CNT _CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
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inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicién de CNTs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes C,4 para distintos valores de vs y fenr, Y 10S
guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+CNT _CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cgs para distintos valores de vs y fenr, Y 10S
guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+CNT _CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes e, es3, €33 para distintos valores de v¢ y font, Y
los guarda en un archivo de texto.

o FIBRA+PDMS+CNT _CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €4, €5 para distintos valores de vs y fonr, Y 10S
guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PVDF+CNT_CCl.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVDF con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cy;, C;, para distintos valores de v¢ Yy font, Y
los guarda en un archivo de texto.

o FIBRA+PVDF +CNT _CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVDF con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes C3, Cs3 para distintos valores de vs y font, Y
los guarda en un archivo de texto.

o FIBRA+PVDF +CNT _CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVVDF con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes C,4 para distintos valores de vs y fenr, Y 10S
guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PVDF +CNT _CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVDF con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cgq para distintos valores de vs y fenr, Y 10S
guarda en un archivo de texto.



83

e FIBRA+PVDF +CNT _CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVVDF con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes ey3, €33, €33 para distintos valores de v¢y font, Y
los guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PVDF +CNT _CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PVVDF con adicién de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno del
grupo de condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €;1, €15 para distintos valores de vs y fenr, ¥ 10S
guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+CNTaglo(z_0.15)_CC1.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cyy, Cyp para
distintos valores de vt y fenT, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.15)_CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes Cys, Cas para
distintos valores de vs y fenr, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+CNTaglo(z_0.15)_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes Cy, para distintos
valores de vt y fen, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.15) CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cq para distintos
valores de v¢ Y fen, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.15)_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes egs, €33, €33 para
distintos valores de vs y font, Y 10S guarda en un archivo de texto.
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¢ FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.15) CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €3, €35 para
distintos valores de vs y fenr, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+CNTaglo(z_0.40)_CCl.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicién de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cy;, Cy, para
distintos valores de vs y fenr, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.40)_CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes Cy3, Cs3 para
distintos valores de v¢ Yy fenr, Y 10S guarda en un archivo de texto.

o FIBRA+PDMS+CNTaglo(z_0.40)_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicién de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes C4, para distintos
valores de v; ¥ fon, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.40)_CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cg para distintos
valores de v; y fon, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.40)_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes €3, €3, €33 para
distintos valores de vs y fenr, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.40)_CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €3, €15 para
distintos valores de v y font, Y 10S guarda en un archivo de texto.
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o FIBRA+PDMS+CNTaglo(z_0.57)_CCl.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cy;, Cyp para
distintos valores de vt y fenT, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.57)_CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes Cys, Caz para
distintos valores de vs y fenr, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+CNTaglo(z_0.57)_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes Cy4 para distintos
valores de vt y fen, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.57)_CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cgg para distintos
valores de vs ¥ fen, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.57)_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes eys, €33, €33 para
distintos valores de vt y fenT, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e FIBRA+PDMS+ CNTaglo(z_0.57)_CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de fibra continua y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €, €35 para
distintos valores de vz y fenT, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS_CC1.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cy;, Cy, para distintos valores de vy, y los guarda en un
archivo de texto.
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e INCLUSION+PDMS_CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes C,3, Cs; para distintos valores de v, y los guarda en un
archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes Cy4 para distintos valores de vy, y los guarda en un
archivo de texto.

¢ INCLUSION+PDMS_CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cqs para distintos valores de vy, y los guarda en un
archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes e;3, €33, €33 para distintos valores de vy, y los guarda en
un archivo de texto.

¢ INCLUSION+PDMS_CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €;;, €35 para distintos valores de vy, y los guarda en un
archivo de texto.

e INCLUSION+PVDF_CC1l.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes C,;, C;, para distintos valores de v, y los guarda en un
archivo de texto.

¢ INCLUSION+PVDF _CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes Cy3, Css para distintos valores de v, y los guarda en un
archivo de texto.
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¢ INCLUSION+PVDF_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes Cy, para distintos valores de vy, y los guarda en un
archivo de texto.

e INCLUSION+PVDF_CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cgs para distintos valores de vy, y los guarda en un
archivo de texto.

o INCLUSION+PVDF_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes e;, €33, €33 para distintos valores de vy, y los guarda en
un archivo de texto.

e INCLUSION+PVDF_CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF, le aplica las condiciones de contorno del grupo de
condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €15, €15 para distintos valores de vy, y los guarda en un
archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS+CNT_CC1.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cy;, C;, para distintos valores de v¢ y fenr,
y los guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS+CNT _CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes Cy3, Ca; para distintos valores de v Yy fenr,
y los guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS+CNT _CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes Cy, para distintos valores de vy fent, Y 10S
guarda en un archivo de texto.
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e [INCLUSION+PDMS+CNT _CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cqg para distintos valores de v; Y fenr, Y 10S
guarda en un archivo de texto.

e [INCLUSION+PDMS+CNT _CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes €13, €33, €33 para distintos valores de v; y
fen, Y los guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS+CNT _CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicién de CNTs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €3, e;5 para distintos valores de viy font, Y
los guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PVDF+CNT_CC1.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cy1, C;, para distintos valores de v; y fen,
y los guarda en un archivo de texto.

o INCLUSION+ PVDF +CNT _CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF con adicién de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes Cys, Ca3 para distintos valores de v; Yy fent,
y los guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+ PVDF +CNT _CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes Cy4 para distintos valores de v; Y fent, Y 10S
guarda en un archivo de texto.

o INCLUSION+ PVDF +CNT _CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cqs para distintos valores de vy fenr, Y 10S
guarda en un archivo de texto.
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e INCLUSION+ PVDF +CNT _CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVVDF con adicion de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CCS5, calcula los coeficientes e;3, es3, €33 para distintos valores de vs y
font, Y l0s guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+ PVDF +CNT _CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PVDF con adicién de CNTSs, le aplica las condiciones de contorno
del grupo de condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €;1, €5 para distintos valores de v¢ y font, Y
los guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS+CNTaglo(z_0.15)_CCl.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cyy, Cyp para
distintos valores de vs y fon, Y 10s guarda en un archivo de texto.

o INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.15)_CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes Cy3, Cas para
distintos valores de vs y fenr, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS+CNTaglo(z_0.15)_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes C4, para distintos
valores de vt y fen, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.15)_CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cq para distintos
valores de v¢ Y fen, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.15)_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes eys, €33, €33 para
distintos valores de vs y font, Y 10S guarda en un archivo de texto.



90 Anexo

¢ INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.15)_CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €3, €35 para
distintos valores de vs y fenr, Y 10s guarda en un archivo de texto.

o  INCLUSION+PDMS+CNTaglo(z_0.40)_CC1.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicién de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cy;, Cy, para
distintos valores de vs y fenr, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e  INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.40)_CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicién de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes Cy3, Csz para
distintos valores de v¢ Yy fenr, Y 10S guarda en un archivo de texto.

o INCLUSION+PDMS+CNTaglo(z_0.40)_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicién de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes C,, para distintos
valores de v; ¥ fon, Y 10s guarda en un archivo de texto.

o  INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.40)_CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicién de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cg para distintos
valores de v; y fon, Y 10s guarda en un archivo de texto.

o INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.40)_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicién de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes €3, €3, €33 para
distintos valores de vs y fenr, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.40)_CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicién de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €3, €15 para
distintos valores de v y font, Y 10S guarda en un archivo de texto.
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o INCLUSION+PDMS+CNTaglo(z_0.57) CCl.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC1, calcula los coeficientes Cy;, Cyp para
distintos valores de vt y fenT, Y 10s guarda en un archivo de texto.

o INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.57)_CC2.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC2, calcula los coeficientes Cys, Caz para
distintos valores de vs y fenr, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e  INCLUSION+PDMS+CNTaglo(z_0.57)_CC3.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicién de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC3, calcula los coeficientes C44 para distintos
valores de vt y fen, Y 10s guarda en un archivo de texto.

o INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.57)_CC4.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC4, calcula los coeficientes Cgg para distintos
valores de vs Y fen, Y 10s guarda en un archivo de texto.

e INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.57)_CC5.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC5, calcula los coeficientes eys, €33, €33 para
distintos valores de vt y fenT, Y 10s guarda en un archivo de texto.

¢ INCLUSION+PDMS+ CNTaglo(z_0.57)_CC6.mac

Crea el modelo de elementos finitos del modelo RVE propuesto para compuesto piezoeléctrico con
inclusiones de particulas esféricas y matriz PDMS con adicion de CNTs con aglomeraciones, le aplica las
condiciones de contorno del grupo de condiciones de contorno CC6, calcula los coeficientes €, €35 para
distintos valores de vz y fenT, Y 10s guarda en un archivo de texto.



- Anexo

B. Rutinas de MATLAB

e ResultadosANSYS.m

Extrae los resultados almacenados en los archivos de textos generados por ANSYS y crea una gréfica por cada
coeficiente efectivo donde se representa los valores del coeficiente para distintos valores de vgr Y fonT-

e HillsCoef.m

Obtiene los mddulos elésticos de Hill a partir de las propiedades mecanicas de los nanotubos de carbono.

e CNT_MATRIZ.m

Obtiene las propiedades mecanicas efectivas de la matriz con adicion de CNTSs sin aglomeraciones, a partir de
las propiedades mecéanicas de la matriz y los médulos de Hill de los CNTs.

e CNTAgglo MATRIZ.m

Obtiene las propiedades mecanicas efectivas de la matriz con adicién de CNTs con aglomeraciones, a partir de
las propiedades mecanicas de la matriz, los modulos de Hill de los CNTs y el pardmetro .



